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Resumen del proyecto 
 
El presente proyecto final de carrera ha tenido como objetivos 
fundamentales, en primer lugar, caracterizar teórica y 
experimentalmente un sistema moderno de espectroscopia Raman 
por fibra óptica (modelo iHR320, de Jobin Ybon) y, en segundo lugar, 
demostrar sus prestaciones en el análisis de diversos materiales, ya 
sean artísticos, minerales, orgánicos, de aplicación industrial o de uso 
en alimentación. Los resultados experimentales obtenidos han 
permitido extraer conclusiones prácticas sobre las ventajas, y 
también sobre las dificultades que presenta la espectroscopia Raman. 
Se ha pretendido, por otro lado, que el contenido de este proyecto 
sirva como un documento de referencia para futuros trabajos en 
espectroscopia molecular que utilicen tanto el sistema caracterizado 
aquí como otro sistema de espectroscopia Raman dispersiva. 
 
 
Abstract 
 
This final project has as its main objectives, first, theoretically and 
experimentally to characterize a modern system of optical fiber 
Raman spectroscopy (iHR320 of Jobin Ybon model) and, secondly, to 
demonstrate their performance in analyzing diverse materials, 
whether art, mineral, organic, of industrial application or used in food 
industry. The obtained experimental results have allowed us the 
extraction of practical conclusions about the advantages, and also 
about the difficulties that Raman spectroscopy can present. Moreover, 
we have also intended that the content of this project serve as a 
reference document for future works in molecular spectroscopy using 
both the system characterized here or another dispersive Raman 
spectroscopy system. 
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1. Introducción 
 
1.1. Contexto y motivación 
 
El propósito principal de este proyecto ha sido extender el uso de la 
espectroscopia Raman a diversos campos de aplicación. Nos 
sorprendió ver la cantidad de frentes de investigación que hay en 
curso en laboratorios de todo el mundo, desde la identificación de 
múltiples y diversos materiales hasta el diagnóstico de un cáncer de 
piel [1]. Previamente, ha sido necesario familiarizarse con el 
funcionamiento de un equipo de espectroscopia Raman, conociendo 
los parámetros fundamentales que modelan su funcionamiento para 
uso posterior.  
El presente proyecto final de carrera lo han desarrollado Héctor Ruiz 
Golobart, en adelante H.R, y Alberto Beltran Curto, en adelante A.B. 
La asignación del trabajo se ha repartido entre dos aspirantes al título 
de ingeniería de telecomunicación por distintas razones. Por un lado 
este proyecto aborda un elevado volumen de contenidos y por otro se 
ha hecho necesario optimizar el uso del laboratorio. Hay que destacar 
que el laboratorio está destinado, a su vez, a otras investigaciones 
que se han desarrollado a la vez que este proyecto. 
Se trata de un proyecto realmente amplio en cuanto a los objetivos 
que se pretenden. Algunos de ellos se han afrontado en común, como 
por ejemplo, la descripción, uso y caracterización del sistema de 
espectroscopia Raman iHR320 o la asimilación de los conceptos 
fundamentales de la espectroscopia Raman (capítulos 1 y 2). 
Por otra parte, cada uno de los autores ha desarrollado objetivos a 
nivel individual. Los temas referentes a la caracterización del ruido en 
detección y la propuesta de un estimador de la calidad en un espectro 
(3.2, 3.3, 3.4) los ha desarrollado A.B., mientras que H.R. ha 
realizado los apartados referentes a la mejora en la calidad de un 
espectro, con la elección óptima de la apertura de entrada (entrance 
slit) y la red de difracción (grating) (3.5, 3.6, 3.7). 
El trabajo de laboratorio se ha repartido a partes iguales. De esta 
manera se ha podido alternar el uso del sistema para las mediciones 
mientras el otro aspirante ha desarrollado sus casos asignados o ha 
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ayudado al otro a realizar las medidas experimentales, dada la 
dificultad operativa que comporta manejar un sistema como el 
utilizado en este proyecto. Por tanto, A.B. ha desarrollado los 
apartados 4.3, 4.5 y 4.6, mientras que H.G. ha realizado los 
apartados 4.2, 4.4 y 4.7.  
Para hacer el trabajo de laboratorio más eficiente, se ha pretendido 
optimizar el uso de los parámetros a cada caso experimental, 
obteniendo espectros de calidad en el menor tiempo de laboratorio 
posible. 
 
1.2. Objetivos 
 
 El primer objetivo planteado en este proyecto ha sido 
comprender en qué consiste la espectroscopia Raman y 
familiarizarnos con el laboratorio y los distintos subsistemas que 
componen el sistema de espectroscopia Raman por fibra óptica 
del TSC. Nos referimos a subsistemas como tramos de fibra 
óptica, conectores, acopladores, cabezal óptico, detector CCD,  
monocromador y otros dispositivos adicionales como una lente 
binocular o un microposicionador. 
 
 El segundo objetivo ha consistido en conocer el estado actual de 
la tecnología Raman tanto a nivel nacional como internacional, es 
decir, identificar los centros universitarios y de investigación que 
trabajan con esta técnica, así como saber cuáles son sus ámbitos 
de aplicación actuales y de qué equipos disponen. 
 
 Lógicamente, hubo que afrontar un trabajo muy realista (tercer 
objetivo) acerca de las prestaciones del sistema de 
espectroscopia Raman y de los parámetros fundamentales de los 
cuales depende la calidad de un espectro. Dos conceptos 
fundamentales se han estudiado en profundidad en este 
proyecto: en primer lugar, la caracterización del ruido en 
detección y, en segundo lugar, optimizar la calidad espectral en 
función de la intensidad óptica que entra al monocromador 
(entrance slit) y la elección del grating de difracción. 
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 Y, finalmente, un cuarto objetivo ha consistido en estudiar y 
demostrar otras posibilidades de la espectroscopia Raman 
diferentes a la identificación de pigmentos artísticos, que es el 
campo de aplicación habitual del grupo. Se han investigado 
aplicaciones de esta tecnología como, por ejemplo, los colorantes 
utilizados en la fabricación de baldosas, en el enlatado de 
bebidas o en la síntesis de sucedáneos alimenticios. 
 
1.3. Estructura de la memoria 
 
Este Proyecto Final de Carrera consta de cinco capítulos que se 
describen a continuación. 
 
Capítulo 1: Introducción 
En este capítulo se da a conocer el contenido fundamental de este 
proyecto, así como las motivaciones que han dado lugar a su 
realización y los objetivos que se han planteado.  
 
Capítulo 2: La espectroscopia Raman 
Se describe el efecto Raman, fenómeno que da nombre y sentido a la 
herramienta utilizada para realizar este proyecto. También se da a 
conocer diferentes aplicaciones que se le han dado a la 
espectroscopia Raman. Finalmente se describe el equipo del 
laboratorio de la UPC, teniendo en cuenta cada uno de los 
subsistemas que lo componen. 
 
Capítulo 3: Caracterización teórica y experimental del sistema 
iHR320 
Se explican en este capítulo los conocimientos matemáticos 
suficientes para comprender los parámetros fundamentales que 
intervienen en la espectroscopia Raman y, comprender el procesado 
digital necesario para obtener espectros Raman de calidad. A 
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continuación se caracterizan los diferentes tipos de ruido que pueden 
encontrarse durante la adquisición de un espectro, profundizando en 
el ruido en detección. En el siguiente apartado se propone un 
estimador cuantitativo con el que poder controlar la calidad de los 
espectros experimentales obtenidos.  
Por otro lado se dedica el resto del capítulo al estudio en la mejora de 
la calidad obtenida en espectros. Se dedican dos apartados a 
determinar la configuración óptima del parámetro entrance slit y del 
grating de difracción. Los conceptos asimilados de este capítulo 
servirán para poder obtener espectros de calidad en el capítulo 4. 
 
Capítulo 4: Aplicaciones y resultados experimentales. 
Este capítulo aporta posibles campos de aplicación donde la 
espectroscopia Raman puede ser de gran utilidad. En primer lugar se 
proponen las motivaciones que nos han llevado a estudiar cada caso 
de aplicación, ya sea al arte o a la industria en general y, a 
continuación se presentan los resultados experimentales donde se 
ponen en evidencia las ventajas y limitaciones del equipo. 
 
Capítulo 5: Conclusiones 
Por una parte, este último capítulo pretende dar a conocer al lector 
cuales de los objetivos planteados en este proyecto se han podido 
cumplir y cuáles no, así como recapitular las conclusiones extraídas 
tras el trabajo realizado. Por otra parte, se plantean también algunas 
posibles futuras líneas de investigación surgidas de las necesidades 
que han aparecido durante la fase experimental del proyecto. 
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2. La espectroscopia Raman 
 
2.1. El efecto Raman 
 
La herramienta utilizada a lo largo de este Proyecto Final de Carrera 
es la espectroscopia Raman. Se trata de una técnica de análisis 
fotónica que nos permite conocer la información molecular de un 
material, ya sea orgánico o inorgánico, de manera inequívoca. 
Además, tiene la ventaja de ser una técnica que no es invasiva, no es 
destructiva y permite hacer medidas directamente sobre el material 
analizado. Estas características, como se verá más adelante, hacen 
que la espectroscopia Raman sea una herramienta  muy útil para 
obtener información molecular en diversos campos de aplicación. 
Por esta razón, se va a explicar brevemente  en esta sección en qué 
consiste la espectroscopia Raman. Se dan a conocer los orígenes de 
esta técnica y se explica de manera simplificada en qué consiste el 
efecto Raman. 
En 1928, Chandrasekhara Venkata Raman descubrió el efecto que 
hoy en día lleva su nombre. Raman observó que al irradiar un líquido 
transparente con luz monocolor (la monocromática aún no había sido 
inventada), el líquido dispersaba la luz, además de a la frecuencia 
incidente, a otras frecuencias diferentes. Y observó también que el 
fenómeno no dependía del color o frecuencia de la luz incidente. 
Gracias a este descubrimiento, conocido como efecto Raman, Ch. V. 
Raman fue galardonado con el premio Nobel de Física en 1930 [2]. 
El experimento que realizó Raman consistió en filtrar y focalizar un 
rayo de luz solar hacia un líquido lo más nítido posible, para después 
recoger la luz dispersada con un detector (el primero que empleó fue 
su propio ojo!). El problema por aquel entonces era que, aparte de la 
retina humana, únicamente se disponía de fotodetectores muy 
rudimentarios (placas fotosensibles). Por ello, no fue hasta la 
segunda mitad del siglo XX, con la aparición del láser y de los 
modernos fotodetectores, cuando comenzaron a aparecer las 
primeras aplicaciones viables de la espectroscopia Raman. 
Hoy en día, con el gran avance de toda la tecnología fotónica (láseres 
monomodo, fotodetectores y CCD‟s de alta resolución, filtros y otros 
componentes ópticos), la espectroscopia Raman se ha convertido en 
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una herramienta fundamental en muchos ámbitos de la investigación 
aplicada, como, por ejemplo, el biomédico, el nanotecnológico o, 
gracias a su cualidad de no destructividad, el análisis de obras 
artísticas. 
El efecto Raman es un caso más de los muchos que se producen en la 
interacción entre una radiación y un material. Al interactuar una luz 
monocromática (láser) sobre un material, los fotones incidentes son 
en parte absorbidos y el resto dispersados. Las componentes 
espectrales de la luz dispersada pueden ser de  tipo elástico o 
inelástico, dependiendo ello de si sus respectivas frecuencias 
coinciden o no con la frecuencia incidente. La mayor parte de los 
fotones dispersados tienen la misma frecuencia que la del láser y, por 
tanto, dan lugar a lo que se conoce como dispersión Rayleigh 
(elástica). 
Sin embargo, tras interactuar con la molécula, una ínfima parte de los 
fotones dispersados experimentan cambios energéticos, es decir, son 
dispersados a frecuencias diferentes  de la frecuencia incidente. El 
desplazamiento sufrido por estas frecuencias es característico de la 
estructura cristalina y de la composición química del material 
irradiado y, por tanto, permiten su  identificación molecular. Este 
fenómeno es conocido como dispersión inelástica (Raman). 
A su vez, estas nuevas frecuencias pueden ser de dos tipos según  si 
su valor es inferior o superior al de la frecuencia incidente. Si es 
inferior, la dispersión es conocida como Raman Stokes y se debe a 
que el fotón ha cedido energía a la molécula. Por el contrario, la 
dispersión se denomina antiStokes si sus frecuencias son superiores a 
las de la radiación incidente, lo cual ocurre cuando la molécula es la 
que cede energía a los fotones dispersados. En la figura 1 se 
representan los tres tipos de dispersión existentes cuando incide un 
haz de luz monocromático sobre un material, donde fL es la 
frecuencia de la luz incidente y Δx es el desplazamiento Raman. 
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Figura 1: Dispersión de la luz por un material diatómico. 
 
Un espectro Raman, por tanto, puede dividirse  en los espectros 
Stokes y antiStokes, los cuales están distribuidos de forma simétrica 
respecto a la frecuencia  Rayleigh (línea láser), pero con intensidades 
diferentes. Estas diferencias en la amplitud de los espectros Stokes y 
antiStokes se deben a que es mucho más probable que el fotón ceda 
energía a la molécula que no al revés. De hecho, cuanta menor 
energía tenga un fotón más probable es que este exista o, lo que es 
lo mismo, cuanto mayor sea la frecuencia del fotón menos probable 
es que se manifieste. 
En la figura 2 se puede observar el espectro del pigmento azul 
ultramar que ilustra de manera clara el fenómeno descrito. Se puede 
ver también que la Rayleigh se corresponde a la longitud de onda del 
láser empleado y, por tanto, las posiciones de las bandas Raman 
varían según la fuente de excitación. No obstante, el desplazamiento 
Raman es constante respecto a esta. 
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Figura 2: Espectro Raman complete en longitudes de onda absolutas 
(Stokes-AntiStokes). 
  
Para evitar que la posición absoluta de una banda Raman, en el eje 
de abscisas (longitudes de onda), tenga dependencia con la fuente de 
excitación utilizada, se realiza un cambio de variable. De este modo, 
la dispersión Rayleigh queda centrada en x=0 cm-1 y las bandas 
Raman en un valor del eje x conocido, ya que el desplazamiento 
Raman no depende de la fuente de exitación. Se define entonces el 
número de onda normalizado   como 
 
                       
 
  
 
 
 
                      Ec. 1 
 
donde  L es la longitud de onda del láser utilizado y   la longitud de 
onda correspondiente a la frecuencia Raman. En la figura 3 se 
representa el mismo espectro una vez normalizado el número de 
onda, en el cual las bandas Raman ya no tienen ninguna dependencia 
con el láser empleado. Este cambio de variable nos permite medir con 
otra fuente de excitación sin que sea necesaria una base de datos con 
los espectros patrones de referencia  medidos para cada una de las 
fuentes. 
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Figura 3: Espectro Raman completo normalizado (Stokes – AntiStokes). 
 
Por ello, de ahora en adelante todos los espectros que se representan 
en este proyecto final de carrera muestran exclusivamente la parte 
correspondiente a la dispersión Raman Stokes, ya que aportan la 
misma información, y esta es más fácil de apreciar debido a su 
intensidad. A modo de ejemplo, se muestra en la figura 4 el espectro 
Raman Stokes del pigmento verde de ftalocianina con el cambio de 
variable mencionado anteriormente. 
 
Figura 4: Espectro Raman Stokes del pigmento verde ftalocianina. 
 
 12 
 
2.2. Aplicaciones de la espectroscopia Raman 
 
Gracias a los grandes avances tecnológicos de la segunda mitad del 
siglo XX (láseres compactos, espectrómetros de alta resolución, 
espectrómetros portátiles, detectores CCD y la fibra óptica), la 
espectroscopia Raman ha adquirido gran relevancia entre la 
comunidad científica para el estudio molecular de gran variedad de 
materiales. Nos ha parecido interesante conocer qué centros de 
investigación nacionales e internacionales investigan con esta 
herramienta, puede consultarse esta información en los anexos 1 y 2. 
Actualmente se utiliza la espectroscopia Raman para muchas y 
distintas aplicaciones, algunas de ellas se explican a continuación. 
 
2.2.1 Biomedicina 
La espectroscopia Raman ofrece la posibilidad de estudiar en tiempo 
real la composición química de tejidos biológicos y de tejidos que 
hayan sido extirpados del cuerpo humano en una biopsia. El estudio 
que ofrece Raman es no destructivo, característica especialmente 
relevante cuando hablamos de analizar tejidos vivos. Tampoco existe 
contacto directo con la muestra, evitando así cualquier tipo de 
contaminación del tejido analizado. 
Por ello, podemos encontrar muchas aplicaciones dentro de este 
campo de investigación: estudios in-vivo e in-vitro de la piel, estudios 
de transferencia trans-dérmica de fármacos [5],  estudios en la 
identificación del cáncer de piel, mama, cuello uterino y colono-rectal 
[6,7], así como estudios en la composición de los huesos y de los 
dientes [8,9]. 
 
2.2.2 Ciencias forenses 
La potencialidad de la espectroscopia Raman en biomedicina se 
extiende a la ciencia forense, donde toma especial relevancia la no 
destructividad de la muestra analizada por razones más que 
evidentes. Además, la posibilidad de acoplar un microscopio en el 
equipo Raman con el fin de observar y analizar con mayor precisión la 
existencia de restos de sangre o de otros compuestos puede ser 
determinante en una investigación forense. También ofrece la 
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posibilidad de analizar la muestra dentro de un recipiente de vidrio o 
de una bolsa de pruebas. Todas estas ventajas anteriormente 
descritas refuerzan el uso de la espectroscopia Raman en estudios 
como la identificación de drogas, explosivos, cabellos, virutas de 
pintura y tintes [10]. 
 
2.2.3 Industria petrolera 
Frecuentemente la espectroscopia Raman se utiliza en la 
monitorización y control de procesos de fabricación en refinerías de 
petróleo. Permite controlar procesos como el agrietamiento en 
materiales sólidos, la extracción de solventes, el tratamiento de gas 
propano industrial y el análisis de las mezclas realizadas en la 
producción del petróleo. A su vez ofrece la posibilidad de estudiar la 
pureza química de los procesos mencionados con independencia de 
su estado, ya sea sólido, líquido o gaseoso.  
También se utiliza Raman para el estudio de polímeros y oligómeros 
asociados con la industria petrolera. Algunos de los productos 
químicos analizados en este ámbito son: polietileno, polipropileno, 
cloruro de polivinilo, poliestireno, butadieno y olefinas [11]. 
 
2.2.4 Farmacología 
La espectroscopia Raman se ha establecido como una herramienta de 
trabajo habitual en muchos laboratorios de investigación en el análisis 
de fármacos, ya que ofrece un estudio completo de los componentes 
existentes en los fármacos. 
Por ejemplo, permite conocer datos relevantes como su composición, 
su grado de pureza e identificar el principio activo (API) de un 
medicamento frente al resto de excipientes. Mencionar que los 
excipientes suelen garantizar la correcta digestión de un fármaco, 
pero no aportan valor real al medicamento. En otro proyecto final de 
carrera llevado a cabo en el TSC se tuvo la oportunidad de 
caracterizar el ácido acelsalicílico, el hidrocloruro de fluoxetina y el 
paracetamol [12]. Adicionalmente se diferenció el Gelocatil de su 
equivalente genérico, el paracetamol.  
En laboratorios especializados, se hace uso de la espectroscopia 
Raman en la fase de ensayos de un fármaco. Debido a la gran 
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cantidad de información que se obtiene en los espectros Raman 
obtenidos en el análisis de fármacos, se puede identificar a qué 
familia química pertenece el material, en base a las bandas Raman 
características de la familia química. En otros estudios puede usarse 
la información del espectro Raman de un medicamento para conocer 
la estructura  cristalina de los componentes existentes. Como puede 
verse en [13] se llevan a cabo diversos estudios científicos centrados 
en el análisis del principio activo  de un medicamento: estudios para 
determinar la cristalización del material, estudios en la identificación 
de formas polimórficas en el material y el estudio a tiempo real de la 
evolución del material en los distintos estados a los que se ve 
sometido en su proceso de fabricación. 
 
2.2.5 Gemología 
Puesto que la espectroscopia Raman ofrece información molecular, da 
lugar a una respuesta en frecuencia inequívoca para cualquier gema 
analizada. Por ello es de gran utilidad para detectar imitaciones, 
permitiendo realizar la correcta tasación de una joya.  
Un caso de estudio relevante en este ámbito ha sido la 
caracterización del diamante. El diamante es un material que tiene 
como respuesta frecuencial una banda Raman única, muy intensa, en 
1332 cm-1, siendo así sencillo descartar cualquier piedra preciosa o 
semipreciosa que al ojo humano pudiera parecer un diamante.  
Un ejemplo de piedra parecida al diamante es la moissanita, cuyas 
características visuales así como su dureza son muy similares. A 
principios del siglo XX el científico francés Henri Moissan descubrió la 
presencia de un mineral que presentaba idénticas propiedades físicas 
que el diamante, en los depósitos encontrados tras el impacto de un 
meteorito en el Cañón del Diablo (Arizona). El material identificado, 
desconocido en nuestro planeta, era carburo de silicio (SiC), conocido 
como moissanita en honor a su descubridor. Fue en 1998 cuando la 
empresa Charles & Colvard obtuvo la primera patente en la síntesis 
de la moissanita. Desde ese momento la moissanita ha sido 
ampliamente empleada, entre otras aplicaciones, en joyería como 
imitación o sustituto del diamante natural. 
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2.2.6 Nanotecnología 
La espectroscopia Raman es una herramienta muy apreciada para el 
estudio de las propiedades físicas de materiales formados por 
carbono. Químicos, físicos y otros especialistas centrados en el 
estudio científico de los materiales estudian el carbono en forma de 
nanotubos tratando de optimizar sus propiedades.  
Haciendo uso de la espectroscopia Raman en el análisis de los 
nanotubos, se obtiene información molecular relevante de las 
moléculas de carbono que lo conforman. Se han realizado estudios 
que demuestran que puede obtenerse información sobre el tamaño 
longitudinal y radial del nanotubo a partir de su espectro Raman 
determinando, además, la presencia de dopantes [14]. 
 
2.2.7 Identificación de materiales extraterrestres 
Se ha hecho uso de la espectroscopia Raman en distintas 
expediciones extraterrestres. El empleo de esta técnica permite 
realizar mediciones in-situ en otros planetas, gracias a un 
espectrómetro micro-Raman portable. Utilizando el dispositivo sobre 
la superficie planetaria pueden realizarse estudios de: la composición 
de minerales, análisis de moléculas orgánicas, el grado de oxidación 
de los minerales encontrados, la existencia de compuestos volátiles 
en minerales y cristales, la morfología de los materiales encontrados 
y otros parámetros [15].  
 
2.2.8 Análisis de obras de arte 
La espectroscopia Raman es de gran utilidad en el estudio de obras 
de arte, ya que se trata de una técnica no invasiva y no destructiva y 
que, por lo tanto, no requiere de extracción de muestras [16, 17]. 
El estudio de la pigmentación de una obra de arte es de vital 
importancia para restauradores e historiadores, ya que permite una 
identificación inequívoca de los materiales empleados en su 
realización. Esta información, junto con una buena base de datos con 
los pigmentos patrones y sus épocas de utilización, permite realizar 
dataciones de las obras de manera totalmente objetiva. De este 
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modo un historiador ve reducido su margen de error a la hora de 
estudiar la posible autoría de la obra, y un restaurador puede utilizar 
la misma pigmentación que se usó en su ejecución original. 
La espectroscopia Raman es pues una técnica totalmente necesaria 
en el estudio de obras de arte que puede ser complementada 
posteriormente por un estudio artístico documental. Cabe destacar 
que la espectroscopia Raman no permite dar con la autoría de una 
obra, no obstante, es una técnica idónea para detectar falsificaciones. 
 
2.2.9 Estudios medioambientales 
Se ha utilizado la espectroscopia Raman para la determinación de los 
componentes existentes en el medio ambiente, como por ejemplo la 
detección de pesticidas u otros elementos contaminantes. Existe una 
técnica llamada Raman Lidar, en la que se hace uso de un láser 
pulsado, que permite el estudio y la mejora de la comprensión de la 
atmósfera, las nubes y los aerosoles fríos y calientes [18]. Se dispone 
de este equipo en el departamento del TSC de la UPC.  
 
2.2.10 Ciencias de la alimentación 
Como ya se ha visto la espectroscopia Raman permite la 
identificación de materiales, ya sean orgánicos o inorgánicos y, el 
poderlos discernir la hace una técnica apropiada en el estudio de 
alimentos.  
Por una parte, permite identificar colorantes, determinar la existencia 
de gluten, o bien, detectar la adulteración de alimentos [19]. Por 
tanto, esta técnica es de gran utilidad en controles de calidad en este 
sector.  
Por otra parte, también se realizan estudios en vivo de alimentos 
transgénicos permitiendo conocer los cambios que sufren los 
alimentos al ser modificados durante los procesos de laboratorio. 
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2.3. Diagrama de bloques y descripción del sistema 
iHR320 
 
Uno de los objetivos del presente proyecto final de carrera se centra 
en conocer en profundidad el equipo de espectroscopia Raman que 
disponemos en el laboratorio de la UPC, y que utilizaremos en 
adelante para realizar todas las medidas experimentales. Parte por 
conocer cada uno de los subsistemas que lo componen. En la 
fotografía 1 se muestra el equipo empleado para realizar este 
proyecto. 
 
 
Fotografía 1:  Equipo portátil de espectroscopia Raman iHR320 
configurado con el láser rojo. 
 
En la figura 5 se presenta el diagrama de bloques del sistema 
completo y se explica a continuación su funcionamiento. 
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Figura 5: Diagrama de bloques del equipo de espectroscopia Raman. 
 
El haz de luz monocromático generado por el láser se guía a través 
de una fibra óptica hasta el cabezal óptico en el cual el haz de luz 
láser pasa por un filtro interferencial, es guiado hacia la lente y 
enfocado al material que se analiza. La luz dispersada por el material 
retorna al cabezal óptico y pasa por otra etapa de filtrado para 
atenuar la línea Rayleigh. A continuación, la radiación resultante es 
guiada a través de otra fibra hasta el monocromador. Es aquí donde 
se separan espacialmente las diferentes longitudes de onda 
coexistentes en la luz recibida, posteriormente la luz se proyecta en 
el detector CCD. El detector consiste en una matriz de fotoreceptores 
que convierten los fotones en señal eléctrica, registrando el número 
de fotones por frecuencia recibidos durante un tiempo de exposición. 
En el anexo 3 se deducen las unidades de la señal recibida, notada 
como intensidad Raman a lo largo de este proyecto [20]. La señal 
eléctrica se envía al ordenador donde se registra el espectro. En los 
equipos Raman actuales, toda la electrónica de control del sistema, la 
fuente de alimentación, el subsistema de refrigeración, el 
monocromador y el CCD van integrados en un mismo bastidor. 
En el ordenador se dispone de un programa informático que ofrece la 
posibilidad de visualizar, procesar y almacenar la señal recibida. A su 
vez controla los parámetros que influyen en la adquisición del 
espectro Raman  que se explicarán más adelante. 
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2.3.1 Láser 
En el laboratorio disponemos tres láseres de onda continua que 
emiten luz monocromática a distintas longitudes de onda. Se dispone 
de un láser verde de argón con longitud de onda de 514 nm, un láser 
rojo de helio-neón con longitud de onda de 623,8 nm y un láser 
infrarrojo semiconductor sintonizable en 785±5 nm. Los dos primeros 
forman parte del rango visible de luz. En el presente proyecto final de 
carrera se ha hecho uso del láser rojo de helio-neón modelo LHX2 de 
CVI Melles Griot y del láser infrarrojo semiconductor modelo 
RamuLaser de StellarNet Inc. 
 
2.3.2 Fibra óptica 
La fibra óptica es el medio por el que guiamos la luz entre 
dispositivos. En nuestro esquema identificamos dos tramos de fibra. 
El primer tramo de fibra conecta el láser con el cabezal óptico, son 10 
metros fibra con un núcleo de 50 μm de diámetro. El segundo  tramo 
de fibra conecta el cabezal óptico con el monocromador, son 10 
metros fibra con un núcleo de 100 μm de diámetro. 
 
2.3.3. Cabezal óptico 
El cabezal óptico del laboratorio es una estructura mecánica diseñada 
para hacer uso de dos configuraciones, por una lado permite habilitar 
un camino óptico donde coexiste la luz láser con la luz dispersada, y 
la otra configuración habilita otro camino óptico donde coexiste la luz 
láser con una fuente de luz blanca, que ilumina la muestra 
permitiendo visualizar la zona de análisis a través de una cámara y 
un monitor, de esta forma se puede garantizar el correcto enfoque 
del cabezal en la muestra. El cabezal óptico tiene un conjunto de 
dispositivos ópticos pasivos que realizan funciones de filtrado o de 
reflexión de la luz (espejos). En la figura 6 se puede observar el 
esquema del cabezal óptico. 
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Figura 6: Esquema del cabezal óptico. 
 
Dentro del cabezal el haz de luz láser pasa por un filtro interferencial 
que elimina  los modos secundarios generados en la cavidad láser, 
distintos del fundamental. Posteriormente se guía el haz de luz 
mediante un juego de espejos formado por un espejo dicroico y dos 
espejos convencionales, uno de éstos es móvil y permite configurar 
los dos caminos ópticos anteriormente descritos. 
Como puede verse en la figura 6, un espejo dicroico transmite 
(camino lila) o refleja (camino rojo) la señal de luz incidente en 
función del ángulo de incidencia de la misma. 
El siguiente paso es focalizar el spot del láser sobre el material que se 
desea analizar. En el laboratorio disponemos de tres lentes de 
focalización intercambiables: una lente de distancia focal de 1 cm 
(micro lente), una de distancia focal de 4 cm (lente intermedia) y otra 
de distancia focal de 8 cm (macro lente). Todos los espectros 
presentados en el presente proyecto final de carrera han sido 
obtenidos con la lente intermedia o la micro lente. 
La luz dispersada por el material, retorna al cabezal óptico y se filtra 
con un filtro edge, donde se atenúa  la dispersión Rayleigh y la señal 
Raman antiStokes, dejando pasar la señal dispersada Raman Stokes 
que en contexto de nuestro proyecto será la señal de interés.  
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Aunque no se ha hecho uso de él en este proyecto, se puede 
configurar también un filtro notch. Este es un filtro banda eliminada 
en frecuencias que atenúa la dispersión Rayleigh y permite el paso de 
la señal dispersada Stokes y antiStokes.  
Cada fuente de excitación láser requiere de un filtro inferencial y 
edge adecuado a su longitud de onda de emisión.  
El filtro edge que configuramos en el cabezal óptico añade un rizado 
conocido, que puede obtenerse, si se ilumina la lente del cabezal con 
una fuente de luz blanca, en ausencia de luz láser. En la figura 7 se 
presenta la respuesta del filtro edge para el láser rojo en número de 
onda normalizado. Se puede observar que la respuesta del filtro es 
paso alta en el eje de número de onda normalizado o, paso bajo en 
frecuencia, con una frecuencia de corte cercana a la frecuencia del 
láser. Como puede verse se genera un rizado en la banda de paso 
que puede perturbar la señal dispersada. 
 
 
Figura 7: Respuesta en número de onda normalizado del filtro edge. 
 
Como es una respuesta ahora ya conocida y que podemos registrar, 
puede servir para ecualizar espectros experimentales en casos donde 
se obtenga poca señal Raman y el rizado del filtro adquiera mayor 
presencia. 
 
 22 
 
2.3.4 Monocromador 
Un monocromador es un dispositivo óptico que permite separar 
espacialmente las componentes frecuenciales de la luz proveniente 
del cabezal óptico. El monocromador permite seleccionar un 
determinado rango espectral de la luz entrante, se difracta o separa 
espectralmente, y se captura en el detector CCD. 
En la figura 8 se presenta una fotografía del monocromador y su 
esquema asociado y se describe a continuación el funcionamiento de 
este dispositivo. 
 
 
Figura 8: Esquema y fotografía del monocromador utilizado en este 
proyecto. 
 
El haz de luz que entra en el monocromador se regula a través de la 
apertura de entrada conocida como entrance slit. El haz de luz incide 
en un espejo colimador que orienta paralelamente los haces de luz a 
la red de difracción (grating), la cual actúa como un prisma de 
Newton dispersando los haces en distintos ángulos. El número de 
ranuras del grating es un parámetro que afecta directamente a la 
capacidad de resolución resultante. El segundo espejo enfoca los 
haces dispersados hacia la apertura de salida del monocromador, 
también conocida como exit slit.  
A continuación se explica con más detalle el funcionamiento del 
entrance slit y del grating de difracción. 
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El entrance slit es la apertura del obturador del espectrómetro por el 
cual se recibe la señal óptica que proviene del cabezal. Permite 
valores de apertura comprendidos entre 0 y 2240 µm, donde 0 
significa cerrar por completo la apertura. En el capítulo 3 se 
demuestra experimentalmente que el entrance slit no solo gobierna la 
cantidad de fotones que entran en el monocromador, sino que 
además el ancho de la apertura influye directamente en la resolución 
espectral.  
La red de difracción está constituida por una superficie pulida 
formada por surcos equidistantes que difractan los haces de luz 
según sean sus ángulos de incidencia. Este equipo también permite 
seleccionar el rango espectral que de desee obtener, orientando el 
grating con un rotor de gran precisión.  
El equipo ofrece tres grating configurables: 1800, 1200 y 950 
ranuras/mm. La elección del grating de difracción no sólo repercute 
en la resolución espectral, también influye en el margen de 
frecuencias abarcable en una realización. El grating de mayor número 
de ranuras ofrece mejor resolución, pero a cambio de recortar el 
margen frecuencial operativo. La figura 9 muestra el efecto de la 
pérdida de resolución en la banda centrada en 706 cm-1 del pigmento 
verde de ftalocianina. 
  
 
Figura 9: Espectros Raman del pigmento verde de ftalocianina obtenidos 
con un grating de difracción de 1800, 1200 y 950 ranuras/mm.  
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A su vez, se muestra en la figura 10 como cambia el rango espectral 
del espectrómetro en función del grating de difracción seleccionado. 
El espectro corresponde al pigmento verde de ftaloceanina para el 
cual se ha centrado el grating en 900 cm-1. 
 
 
Figura 10: Ancho espectral abarcable por los grating de difracción de 
1800, 1200 y 950 ranuras/mm. 
 
En base a los resultados obtenidos en la figura 10, vemos que con un 
grating de difracción de 1800 ranuras/mm se obtiene una anchura 
espectral aproximada de 720 cm-1. Mientras que con un grating de 
difracción de 1200 ranuras/mm, se obtiene una anchura espectral 
aproximada de 1200 cm-1. Por último, con un grating de difracción de 
950 ranuras/mm obtenemos una anchura espectral aproximada de 
1700 cm-1. 
Por tanto existe un compromiso entre el rango espectral abarcable y 
la resolución. Esto se aborda con más detalle en el apartado 3.5 de 
esta memoria. 
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2.3.5 CCD (Coupled Charged Device)   
El CCD, modelo Synapse 1024x256,  es una matriz de condensadores 
MOS que cumple con la función de receptor. Este dispositivo tiene 
una dimensión de 1024 columnas por 256 filas de fotodetectores. 
Cada columna de fotodetectores detecta los fotones de un conjunto 
de longitudes de onda y, los convierte a electrones brindando una 
“fotografía” del contenido espectral recibido.  
El modelo de CCD utilizado tiene una eficiencia de conversión de 
fotones a electrones entorno al 45% en señales de luz con 
frecuencias comprendidas en el rango de 550 nm a 700 nm. Esta será 
nuestra zona de trabajo al hacer uso del láser rojo con longitud de 
onda 633 nm. Si se usa el láser infrarrojo con longitud de onda 785 
nm la eficiencia de conversión es del 25%. La figura 11 presenta la 
eficiencia de conversión en el CCD extraída de las especificaciones del 
fabricante [21]. 
 
 
Figura 11: Gráfico de la eficiencia de conversión de fotones a electrones 
del CCD por longitud de onda. 
 
El dispositivo es enfriado por efecto Peltier [22] hasta -70ºC. En el 
apartado 3.3 se caracteriza el ruido aditivo detectado, es decir, las 
contribuciones del ruido térmico y de la corriente de oscuridad.  
 
2.3.6 Lab Spec 
La señal eléctrica generada en el CCD se procesa con el programa 
LabSpec, un software de visualización, almacenamiento y tratamiento 
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espectral. Este programa incorpora diversas herramientas de 
procesado de señal y nos permite controlar ciertos parámetros del 
sistema Raman, como el tiempo de exposición, el número de 
promediados de un experimento, el rango frecuencial de trabajo y el 
ancho de la apertura de entrada. 
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3. Caracterización teórica y 
experimental del sistema iHR320 
 
3.1. Parámetros fundamentales en espectroscopia 
Raman 
 
El objetivo ahora es explicar las técnicas matemáticas que deben 
conocerse para poder entender cómo funciona el procesado digital de 
un espectro [23], y así, poder emplearlo para mejorar la calidad de 
nuestras medidas. 
 
3.1.1 Delta de Dirac 
 
La función Delta de Dirac, también conocida como función impulso δ,  
puede ser considerada como un interruptor que se abre durante un 
intervalo de números de onda     muy corto. Matemáticamente viene 
definida de la siguiente manera 
 
 (    )                Ec. 2 
y 
∫  (    )    
  
  
  Ec. 3 
 
su uso en el muestreo de una señal consiste en activar este 
“interruptor” periódicamente cada cierto      De este modo, se 
obtiene una señal conocida como tren de deltas, cuya expresión es  
 
 ( )  ∑  (     )                      Ec. 4 
 
haciendo uso de una importante propiedad de la función delta, para 
una función dada  ( ) se cumple que 
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∫  (    ) ( )    (  )
  
  
  Ec. 5 
 
y es fácil deducir que para una señal dada  ( ) puede escribirse su 
versión muestreada   ( )  como 
 
  ( )   ∑  (   ) (     )
    
      Ec. 6 
 
La ecuación 5 es la representación matemática de la operación de 
muestreo, cuyo significado será explicado más adelante en este 
capítulo.  
  
3.1.2 Convolución 
 
El operador matemático conocido como convolución transforma dos 
señales  ( ) y  ( ) en una tercera función que representa la 
magnitud en la que se superponen  ( ) y una versión trasladada e 
invertida en signo de  ( ). Esto puede escribirse como 
 
 ( )   ( )   ( )  ∫  ( ) (   )  
  
  
  Ec. 7 
 
donde   es una variable muda. Este operador cumple las propiedades 
conmutativa y asociativa. Además su operador nulo es la función 
impulso, que aplicada con las propiedades anteriores a cualquier 
función  ( ) da lugar a 
 
 ( )   ( )   ( )  Ec. 8 
 
que escrito en su forma integral  
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∫  ( ) (   )    ( )
  
  
  Ec. 9 
 
 ( )  es la respuesta impulsional del sistema. Se trata de la función 
característica del sistema que aporta información sobre este. Conocer 
la respuesta impulsional de un sistema permite comprender como se 
ven afectadas las señales que entran en el. 
 
3.1.3 Transformada de Fourier   
Para poder recuperar perfectamente la señal  ( ) a partir de la señal 
muestreada   ( ) es necesario que se cumplan ciertas condiciones en 
lo que al intervalo    se refiere. Por ello es necesario introducir ahora 
el concepto de Transformada de Fourier y algunas de sus propiedades 
fundamentales para entender el dominio transformado.  
La transformada de Fourier  ( ) de una señal  ( ) viene dada por 
 
 ( )  ∫  ( )         
  
  
  Ec.10 
 
la función transformada  ( ) es la representación en el dominio 
transformado, es decir, su espectro, donde   es una variable 
independiente del espacio de medida, en nuestro caso      , y   su 
correspondiente en el espacio de Fourier, en nuestro caso    . Las 
funciones  ( ) y  ( ) se conocen como pares transformados. 
En el caso contrario, si la función  ( ) es conocida, puede obtenerse 
 ( ) a partir de la transformada inversa de Fourier  
 
 ( )  ∫  ( )      
  
  
    Ec.11 
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La transformada de Fourier y el operador de convolución dan lugar a 
un teorema fundamental, que se aplicará en la espectroscopia 
Raman, conocido como teorema de convolución. El teorema dice que 
la convolución de dos funciones en un espacio   es matemáticamente 
equivalente al producto de sus transformadas en el espacio   y 
viceversa. Esto es 
 
 ( )   ( )
  
↔  ( ) ( )  Ec.12 
y 
 ( ) ( )
  
↔ ( )   ( )  Ec.13 
 
3.1.4 Muestreo de una señal 
 
Conocidos ya los conceptos matemáticos anteriormente explicados 
damos paso a la explicación del muestreo de una señal analógica  y 
de las aplicaciones del teorema de muestreo. 
 
Generalización e hipótesis iniciales: 
Consideremos otra vez la señal  ( ) obtenida por un detector Raman, 
asumiendo que su espectro de Fourier  ( ) está limitado en banda 
    . El objetivo de la operación de muestreo es transformar una 
señal analógica  ( )  en un conjunto de valores equiespaciados 
 (   ), determinados por una correcta elección del intervalo de 
muestreo   , que permita recuperar sin ambigüedades  la señal 
original a partir de la señal muestreada. Esta operación puede ser 
conseguida, si y solo si, se cumplen las condiciones del teorema de 
muestreo o teorema de Nyquist. El teorema dice que en el caso de 
una señal limitada en banda tal como  ( ), puede ser 
“perfectamente” reconstruida a partir de las muestras  (   ) si el 
intervalo de muestreo    ⁄ , es mayor que el doble de la máxima 
frecuencia  , esto es    ⁄    . La demostración matemática, así 
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como algunos ejemplos y consecuencias de la aplicación práctica de 
este teorema, serán ahora presentados. 
  
Aplicaciones del teorema de muestreo: 
Sea la señal  ( ) y  ( ) su espectro de Fourier. El espectro de 
Fourier es una función limitada en banda tal que 
 
 ( )                 | |     Ec.14 
 
el muestreo de  ( ) nos da la función   ( ) tal que 
 
  ( )   ( )∑  (     )
    
      Ec.15 
 
con la aplicación del teorema de convolución esta operación aparece 
en el dominio transformado como el producto de convolución  ( ) y 
el tren de deltas 
 
 (   )   ( )  (   ⁄ )∑  (     )
    
      Ec.16 
 
que puede reescribirse como 
 
 (   )  (   ⁄ )∑  (     )
    
      Ec.17 
 
Se puede observar que el muestreo de  ( ) produce en el dominio 
transformado unas replicas periódicas de  ( ) espaciadas por un 
intervalo    ⁄ .  
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En el caso de que    sea suficientemente pequeño se da que  (   ) 
es igual a  ( )  multiplicado por la constante    ⁄  en el intervalo 
[      ⁄      ⁄ ]. La cantidad     ⁄  se conoce como frecuencia de 
Nyquist. En el caso de que el valor    sea demasiado grande, 
aparece lo que se denomina aliasing. Es decir que hay solapamiento 
entre las infinitas réplicas de  (   ) lo cual no permite recuperar la 
señal original. 
Recordando el teorema de muestreo, para recuperar perfectamente la 
señal  ( ) a partir de  (   ), la señal debe ser muestreada 
cumpliendo       ⁄ , donde   es la frecuencia máxima de su 
espectro de Fourier. Si este criterio se satisface, se puede deducir 
una formula general para la reconstrucción de  ( ) a partir de 
 (   ). 
Siguiendo con el ejemplo anterior  (   ) es igual a  ( ) multiplicado 
por la constante    ⁄  en el intervalo [      ⁄      ⁄ ]. Entonces, 
para todo  , 
 
 ( )   ( ) (   )  Ec. 18 
 
esta relación expresa el filtrado de  (   ) por  ( ), siendo  ( ) la 
función de transferencia del filtro rectangular. Si se toma la 
transformada inversa de Fourier y se aplica la convolución, la 
ecuación anterior puede escribirse en el espacio de números de onda 
como 
 
 ( )   ( )    ( )  Ec. 19 
donde 
 ( )  
    (    ⁄ )
    ⁄
  Ec. 20 
  
aplicando la definición del producto de convolución  obtenemos 
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 ( )  ∑  (   )
    [(   )(     )]⁄
(   ⁄ )(     )
  
       Ec. 21 
 
el sumatorio de la ecuación anterior se conoce como la función 
cardinal de Whittaker, la cual permite la reconstrucción de  ( ) para 
todo   únicamente a partir del conocimiento de las muestras de 
 (   ). Este resultado se cumple siempre y cuando  ( ) esté 
limitada en banda cumpliendo el criterio de Nyquist. 
 
Muestreo de una señal analógica 
En la práctica, la condición anterior nunca se cumple, ya que 
experimentalmente una señal analógica no está limitada en banda 
(debido a su duración finita, ruido, etc.); además, aparece aliasing. 
La solución a este problema consiste en un filtrado previo de la señal 
antes del proceso de muestreo mediante un filtro paso bajo 
adecuado, ideal en este caso. Este proceso se conoce como filtrado 
analógico premuestreo (AFP). Por consiguiente, el proceso AFP limita 
en banda la señal, tal como lo requiere el teorema de muestreo. La 
frecuencia de muestreo, que viene determinada por las condiciones 
impuestas por el teorema de muestreo, es entonces calculada a partir 
de la frecuencia de corte característica del filtro. 
 
3.1.5 Métodos digitales para mejorar la relación señal a ruido 
Una vez el espectro ha sido digitalizado, algunos métodos numéricos 
pueden ser utilizados para mejorar la SNR (relación señal a ruido). 
Estos métodos incluyen el promediado de señal, filtrado, 
enventanado, uso de un filtro apodizador o smoothing, y alisado. 
 
Promediado de señal 
La técnica del promediado de señal consiste en adquirir   
adquisiciones de un espectro de misma duración     de modo que la 
SNR se ve mejorada en un factor    . 
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Si tomamos   acumulaciones sucesivas de un espectro, todas ellas 
en las mismas condiciones de medida, entonces, la potencia de la 
señal detectada se verá incrementada en factor  , es decir 
 
  ( )    ( )  Ec. 22 
 
El ruido shot, por otra parte, es un proceso aleatorio de media nula. 
Se caracteriza pues por su valor RMS (Root Mean Square), el cual es 
obtenido a partir de la potencia del ruido shot,   . Por tanto 
 
           
  ⁄
.  Ec. 23 
 
Después del promediado de   señales la potencia total del ruido   
  
resulta ser igual a 
 
  
     .  Ec. 24 
 
Por lo tanto con   acumulaciones la SNR es 
 
      ( )   ⁄   
  ⁄     ( )   
  ⁄⁄ .  Ec. 25 
 
Filtrado, enventanado y smoothing 
El filtrado es un proceso típicamente utilizado para reducir o eliminar 
partes del espectro de Fourier de una señal dada. Generalmente se 
utilizan para eliminar ruido de la señal a altas frecuencias, es decir, 
fluctuaciones rápidas. Estos filtros se conocen como filtros paso bajo. 
También se pueden diseñar filtros paso alto para eliminar variaciones 
lentas como la fluorescencia de un espectro Raman. Los filtros, ya 
sean digitales o analógicos, se emplean en el procesado de señal para 
mejorar la SNR. 
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El método más simple para aplicar el proceso de filtrado a un 
espectro Raman digitalizado consiste, en primer lugar, en realizar la 
transformación de Fourier de los datos y entonces realizar las 
operaciones deseadas para eliminar las frecuencias espurias. A 
continuación, se realiza la transformada inversa de Fourier para 
recuperar la señal original con una apreciable mejora de la SNR.  
El smoothing es una herramienta de procesado de señal que se lleva 
a cabo a nivel de software, comúnmente denominado como LSP 
smoothing (least squares polynomial smoothing), también conocido 
como Savitzky-Golay smoothing. 
El filtro apodizador o proceso de smoothing se refiere a un caso 
específico de filtrado paso bajo en el dominio transformado. La 
técnica del smoothing se asume como una ponderación lineal de los 
valores de entrada    (       ). La salida del filtro    viene dada 
por 
 
   ∑     
 
        Ec. 26 
 
donde    son los coeficientes del filtro que cumplen la siguiente 
condición 
 
∑   
 
        Ec. 27 
 
y      es el número de coeficientes del filtro. 
El filtro apodizador se controla desde el propio Labspec, el cual nos 
permite controlar el tipo de función del filtro paso bajo así como su 
anchura. Al reducir la anchura del filtro, este se hace más restrictivo, 
eliminando así las fluctuaciones más rápidas del espectro original. En 
un caso extremo se pueden llegar a eliminar las variaciones lentas de 
la señal. 
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3.2. Ruidos en espectroscopia Raman 
 
El ruido característico en señales de luz es el ruido shot que es 
inherente a la naturaleza cuántica de los fotones. El ruido shot está 
correlado con la señal de luz que lo genera, lo cual quiere decir que a 
mayor intensidad de luz detectada en un determinado rango 
frecuencial, mayor varianza de ruido shot tendremos en ese rango. 
Dado que el material de interés raramente está aislado, sino 
mezclado o aglutinado con otras sustancias, otras fuentes de ruido 
estarán presentes también en el espectro total detectado. La más 
intensa suele ser la fluorescencia emitida por los aglutinantes, la cual, 
como veremos, da lugar a la máxima contribución en la varianza 
total. En definitiva, en un espectro Raman experimental tendremos, 
de manera general, una señal que podemos expresar como 
 
 ( )   ( )   ( )   ( )  Ec. 28 
 
donde  ( ) es el espectro Raman de interés,  ( ) es el ruido total en 
ausencia de luz incidente (térmico más ruido de oscuridad) y 
 ( )  corresponde a la señal de fluorescencia, un proceso radiativo 
generado por el aglutinante o por materiales ajenos al que queremos 
identificar.  
La fluorescencia es un caso concreto de la luminiscencia, en la cual 
las moléculas son susceptibles de emitir luz desde un estado 
electrónico excitado por el propio laser. Se define la fluorescencia 
como la propiedad de las moléculas de absorber luz para unas 
determinadas frecuencias ópticas y la posterior emisión de luz en un 
breve intervalo de tiempo, conocido como tiempo de vida de 
fluorescencia, del orden de 10-7 a 10-9 segundos en espectroscopia 
Raman.  
La fluorescencia que aporta un material presenta generalmente un 
comportamiento muy amplio en frecuencia (ver figura 12), es decir, 
se trata de una señal de gran anchura espectral en comparación a la 
anchura de una banda Raman. 
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Figura 12: Espectro de la fluorescencia emitida por un material en función 
de la longitud de onda. 
 
En la figura 12 puede verse que se obtiene mayor intensidad de 
fluorescencia en el rango de luz roja y que su intensidad decrece a 
mayor longitud de onda (zona infrarroja). Por tanto, es de prever que 
se obtendrá menos fluorescencia cuando se trabaje con el láser 
infrarrojo que con láseres rojo o verde. 
La señal recibida  ( )  puede expresarse como 
 
 ( )    ( )    ( ( )   ( )  )  Ec. 29 
 
donde el primer sumando es la esperanza y el segundo término es la 
fluctuación de la señal total detectada. La esperanza de  ( )  se 
puede expresar, evidentemente, como la suma de todas las 
esperanzas de las distintas contribuciones, esto es, 
 
  ( )     ( )     ( )     ( )         Ec. 30 
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Por su parte, el término aditivo   ( )   puede descomponerse en 
 
  ( )      ( )      ( )    Ec. 31 
 
donde    ( )   es la esperanza del ruido de corriente de oscuridad 
y    ( )    es la esperanza (nula) del ruido térmico, con lo cual 
 
  ( )      ( )   Ec. 32 
 
y, destaquemos, que la esperanza del ruido debido a la corriente de 
oscuridad se puede caracterizar aisladamente en ausencia de la 
fuente de excitación. Se dedica el siguiente apartado de este capítulo 
a su caracterización en el sistema Raman iHR320 de Jobin Yvon. 
El término   ( )   es la esperanza de la fluorescencia aportada por 
el aglutinante o por un material ajeno al que es de interés. La 
fluorescencia da lugar a una importante línea de base que se puede 
sustraer mediante los métodos de procesado de señal descritos en el 
apartado 3.1. 
Puesto que todas las estadísticas de primer orden son fácilmente 
caracterizables, pueden sustraerse del espectro original, de manera 
que en lo que sigue supondremos que esa operación ya se ha 
realizado, es decir, 
 
  ( )     ( )    Ec. 33 
 
Pero, recordemos, la señal total detectada  ( ) presenta 
fluctuaciones la mayor de las cuales, en situaciones prácticas, es la 
debida al ruido shot de fluorescencia.  
La fluctuación total recibida   
  la podemos expresar como 
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   Ec. 34 
    
donde, en la práctica,   
      
  debido a que   ( )     ( )  . 
Por lo tanto, 
 
  
    
    
   Ec. 35 
 
Dado que el ruido en detección (electrónico) puede caracterizarse 
aisladamente y es de menor aportación que el de fluorescencia, 
nuestro problema en cualquier situación experimental se reduce a  
 
  
    
   Ec. 36 
 
De esta forma, en prácticamente todos los casos experimentales  
abordados en el presente proyecto, la fluctuación del ruido shot de 
fluorescencia será el problema fundamental. Y se propondrá en 
adelante algunas estrategias para poder minimizarlo. Veamos, en 
primer lugar, la caracterización del ruido aditivo electrónico. 
 
3.3. Ruido en detección 
 
Como ya hemos mencionado anteriormente, existen otras fuentes de 
ruido en espectroscopia Raman que no son de naturaleza fotónica. Su 
aportación energética suele ser generalmente despreciable frente a la 
aportada por el ruido shot. Sin embargo, en casos donde se obtiene 
una señal Raman muy débil juegan un papel más relevante. Entre las 
fuentes de ruido debidas al detector, existe el ruido térmico y el ruido 
debido a la corriente de oscuridad generado por el CCD en ausencia 
de una fuente de excitación, en nuestro caso el láser. Por lo tanto, 
apagaremos el láser para llevar a cabo esta caracterización. 
En este apartado nos centraremos en las dos fuentes de ruido 
aditivas fundamentales que puedan mezclarse con la señal recibida 
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en el subsistema de detección (CCD). Todo dispositivo electrónico que 
opera a una cierta  temperatura genera ruido térmico y, si además, 
es un conversor optoelectrónico, genera  una corriente de oscuridad.  
Nuestro estudio se centra en cuantificar la aportación del ruido 
térmico y de la corriente de oscuridad generados en el CCD para los 
tiempos de adquisición habituales en la práctica de la espectroscopia 
Raman. Por otro lado, se quiere determinar qué variables gobiernan 
su comportamiento y tratar de minimizar su aportación. 
Un CCD puede representarse como una matriz de M filas por N 
columnas de fotoreceptores (píxeles). El CCD utilizado en este 
proyecto tiene una dimensión de 256 filas por 1024 columnas, donde 
el número de columnas del detector limita la resolución espectral y el 
número de filas limita la capacidad del número máximo de fotones 
que se pueden acumular por columna durante el tiempo de 
exposición. 
En la figura 13 se muestra un esquema que representa el CCD como 
una matriz, la notación que se presenta se tomará como referencia 
en adelante. 
 
 
Figura 13: Esquema matricial de un CCD. 
 
En la figura 13 se anota cada píxel como    , donde el subíndice „k‟ 
indica la columna y el subíndice „i‟ indica la fila del píxel. De este 
esquema puede deducirse la expresión del número total de electrones 
generados por cada columna de fotoreceptores como 
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 (  )  ∑    
 
     Ec. 37 
 
es decir, el número total de electrones correspondientes al ruido en 
detección generado por la k-ésima columna es el resultante de sumar 
los electrones generados en toda la columna por los M pixeles. 
Como punto de partida, se quiere saber si el nivel de ruido medio 
detectado en cada columna del CCD se mantiene constante. Con este 
experimento, por tanto, se quiere comprobar si el ruido en detección 
que aporta cada columna de fotoreceptores del CCD es el mismo.  
Por otro lado, se desea saber si el nivel de ruido en detección se 
mantiene constante en todo el margen espectral que se suele 
considerar en espectroscopia  Raman, de 0 a 4000 cm-1. 
La esperanza del ruido generado por columna se puede expresar 
como 
 
  (  )    
 
 
∑   (  )
 
      Ec. 38 
 
donde la esperanza del ruido detectado por columna    (  )  , es 
la resultante de promediar el ruido adquirido en P realizaciones. 
Siguiendo este modelo se ha llevado a cabo el experimento 
anteriormente descrito. Se ha obtenido la esperanza del ruido en 
detección promediando 100 realizaciones durante un tiempo de 
adquisición de 20 segundos, dando lugar a los resultados mostrados 
en la figura 14. 
 
 42 
 
 
Figura 14: Espectro del ruido en detección. 
 
En la figura 14 se puede apreciar que la esperanza estimada del ruido 
detectado en las primeras columnas del CCD, comprendidas entre la 
columna 1 y 220, crece linealmente de un valor de 632 electrones a 
645 electrones en el rango espectral de 0 a 700 cm-1. En las 
columnas restantes, de la 221 a la 1024, la esperanza del ruido se 
mantiene constante.  
Las primeras columnas de fotoreceptores del CCD presentan menor 
intensidad de ruido, aunque la diferencia de intensidad es muy 
pequeña (13 electrones) y, por ello, en adelante asumiremos este 
error y consideraremos que el CCD presenta una esperanza de ruido 
constante en todas sus columnas.  
Por otra parte, en la figura 14 puede observarse que la esperanza del 
ruido detectado apenas varía en los 9 rangos espectrales 
contemplados. Si nos centramos en cualquiera de los rangos 
espectrales que se presentan, la esperanza del ruido generado en las 
columnas centrales y finales de fotoreceptores del CCD presentan un 
comportamiento prácticamente plano, con una intensidad media de 
645 electrones, y una desviación típica cercana a 8 electrones. 
El CCD presenta un comportamiento muy parecido en todos los 
rangos espectrales presentados, por lo que queda demostrado que la 
respuesta del CCD es independiente del margen de frecuencias con el 
que queramos trabajar, así que trabajaremos en el margen de 
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frecuencias comprendido entre 0 y 700 cm-1 en todas las pruebas 
descritas a continuación. 
El siguiente punto de nuestro estudio pretende discernir las dos 
componentes de ruido aditivo que dan lugar al ruido en detección, el 
ruido térmico y el ruido debido a corriente de oscuridad. 
Teóricamente, el ruido térmico crece linealmente con la temperatura 
del dispositivo y, por su parte, la corriente de oscuridad crece con el 
tiempo de adquisición y con la temperatura. 
A continuación planteamos un modelo para representar la evolución 
del ruido en detección a medida que incrementamos el tiempo de 
adquisición. Un modelo lineal parece coherente sabiendo que la 
corriente de oscuridad crece linealmente con el tiempo.  
Una expresión de la esperanza del ruido generado en el CCD, 
        es 
 
                            
                                         
   
 
           Ec. 39 
 
siendo q la carga del electrón,       la esperanza de ruido térmico 
(nula),       el número de electrones por segundo de corriente de 
oscuridad y        es la contribución de otros ruidos electrónicos 
que puedan añadir un offset al modelo lineal contemplado. En la 
figura 15 se representa una regresión lineal a partir de cuatro 
resultados obtenidos de          para cuatro tiempos de 
adquisición. Se han realizado y promediado 30 adquisiciones en los 4 
casos. 
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Figura 15: Cálculo la esperanza del ruido generado en el CCD para 
tiempos de adquisición de 1000, 1500, 2000 y 2500 s.  
 
Los parámetros experimentales obtenidos de la figura 15 se han 
calculado considerando la esperanza del ruido generado en el CCD 
con tiempos de adquisición muy elevados (1000, 1500, 2000 y 2500 
segundos), en los cuales predomina el ruido debido a la corriente de 
oscuridad sobre el ruido de offset, el cual es más importante para 
tiempos de adquisición más bajos. De la figura 15 se puede deducir 
que la pendiente de la recta es Idc /q = 0,29 e/s y que        = 853. 
Por otro lado, la esperanza del ruido generado en el CCD obtenida en 
los tiempos de adquisición considerados se ha calculado promediando 
las esperanzas del ruido generado en cada columna   (  )  , es 
decir, 
 
     
 
    
∑   (  )    
 
    
 
  
∑ ∑   (  )
  
    
    
   
    
     
Ec. 40 
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Se hará uso de la ecuación 40 para los cálculos de las esperanzas del 
ruido en detección en las siguientes pruebas realizadas en este 
apartado. 
A continuación, proponemos otro experimento para contrastar la 
consistencia de los parámetros obtenidos en el experimento anterior. 
El ejercicio consistirá en minimizar la contribución de ruido debido a 
la corriente de oscuridad e “intentar” caracterizar aisladamente los 
otros ruidos electrónicos que no se habían contemplado de un 
principio. Para ello, se harán experimentos para tiempos pequeños. 
Hemos promediados 30 realizaciones con tiempos de adquisición 
comprendidos entre 0,1 y 1 segundo. Son tiempos de adquisición 
para los que la contribución del ruido debido a la corriente de 
oscuridad es despreciable. Los resultados obtenidos se presentan en 
la figura 16. 
 
Figura 16: Cálculo de la esperanza del ruido en detección con tiempos de 
adquisición muy bajos.  
 
En esta figura puede apreciarse que la aportación de corriente de 
oscuridad es mucho menor en los tiempos de adquisición 
contemplados, ya que sólo aporta un incremento de 40 electrones 
respecto al ruido de offset de 516 electrones obtenido para 0,1 
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segundos. El valor de la esperanza del ruido offset obtenido dista del 
valor de 853 electrones obtenido en la prueba anterior.  
En resumen, para tiempos de adquisición altos, el nivel de offset 
obtenido por extrapolación es de 853, mientras que para tiempos de 
adquisición muy bajo el nivel obtenido es de 516. De estos dos 
resultados, el más fiable (aunque más lento de obtener) es el 
primero, ya que para tiempos de décimas de segundo el 
comportamiento del CCD es un tanto impredecible. De la misma 
forma, un buen valor para la pendiente es el obtenido para tiempos 
largos de exposición (      = 0,29 e/s). 
Destacar que todas las pruebas anteriores se han realizado con una 
temperatura del CCD de -70ºC. Estudiaremos ahora el nivel de ruido 
en detección para distintas temperaturas y se presentan resultados 
obtenidos entre -60 y -10 ºC con incrementos de 10 ºC. El tiempo de 
adquisición ha sido de 100 segundos para garantizar la presencia de 
todas las aportaciones de ruido. 
 
Figura 17: Esperanza (30 promediados) del ruido generado en el CCD en 
función de la temperatura (tiempo de adquisición de 100 segundos). 
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En la figura 17 se aprecia un crecimiento de la esperanza del ruido 
que no es proporcional a la temperatura, lo cual es lógico si tenemos 
en cuenta la dependencia exponencial con este parámetro (factor de 
Boltzman). Se ha aproximado el comportamiento experimental 
mediante una regresión de segundo orden. Se confirma con estos 
resultados la importancia de enfriar un dispositivo CCD para 
minimizar los ruidos tanto térmicos como de oscuridad. En nuestro 
caso, la mínima temperatura obtenible (mediante efecto Peltier) es de 
203 K (-70 ºC). 
Vamos a analizar ahora el nivel de electrones detectados 
(continuamos en una situación de ausencia de luz incidente) para 
tiempos de adquisición muy pequeños. En la figura 18, se muestran 
los resultados en función de la temperatura obtenidos para un tiempo 
de exposición de 0,1 segundos y promediando 30 realizaciones. En 
esta situación domina el efecto del ruido térmico (además del offset) 
sobre la corriente de oscuridad y, efectivamente, de los resultados de 
esta figura se aprecia que la variación con la temperatura presenta 
un comportamiento prácticamente lineal y creciente. En cualquier 
caso, y como se ha comentado anteriormente, no se conoce a nivel 
teórico el comportamiento de un dispositivo CCD para tiempos de 
décimas de segundo. 
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Figura 18: Cálculo de la esperanza (30 promediados) del ruido en 
detección en función de la temperatura para un tiempo de adquisición 
de 0,1 segundos.  
 
3.4. Estimación de la calidad de un espectro Raman 
 
Una vez caracterizado el ruido aditivo en detección, volvemos ahora a 
trabajar con información Raman. Ya se ha comentado que, en 
general, la información Raman tiene una intensidad muy débil. 
También se han descrito los distintos ruidos que contaminan la 
información que buscamos. Se propone ahora definir un parámetro, 
muy relacionado con el concepto de relación señal a ruido, que nos 
indique la calidad de los espectros obtenidos.  
En primer lugar, sabemos que, en teoría, la esperanza matemática de 
una variable aleatoria viene definida por 
 
  ( )         
 
 
∑   ( )
 
      Ec. 41 
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Evidentemente, en ninguna situación experimental se puede obtener 
un número infinito de realizaciones (espectros). Desde un punto de 
vista práctico, calcularemos una estimación de la esperanza de un 
espectro como  
 
  ( )    
 
 
∑   ( )
 
     Ec. 42 
 
Por supuesto, este valor será tanto más realista cuanto mayor sea el 
valor de N. Nos queda ahora estimar el nivel de fluctuación.  
Cualquier parámetro de calidad debe contemplar en su numerador la 
energía de información y en el denominador la energía de la 
fluctuación. Teniendo en cuenta la Ec. 36, el parámetro de calidad 
que se propone es 
 
    
∫   ( )     
∫   
 ( )   
  Ec. 43 
 
donde     es un intervalo espectral suficientemente representativo de 
una banda Raman en el cual queremos estimar la calidad [24]. 
Teniendo en cuenta (sección 3.2) que   
    
  y que, mediante 
substracción de línea de base   ( )     ( )   nuestro 
parámetro de calidad para situaciones experimentales se puede 
calcular como 
 
    
∫   ( )     
∫   
 ( )   
  Ec. 44 
 
En la expresión anterior, claramente el numerador es un estimador 
de la energía de información y el denominador un estimador de la 
fluctuación fundamental.  
En la figura 19 aparecen la esperanza de la información Raman del 
pigmento verde de ftalocianina (curva superior) y la fluctuación para 
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el mismo pigmento definida en la sección 3.2. En esta figura los 
números de onda x1 y x2 definen el margen espectral elegido para 
estimar la calidad espectral (B= x2 - x1).  
 
 
Figura 19: Esperanza de la información Raman (curva superior) y 
fluctuación fundamental (curva inferior). 
 
Lógicamente, el parámetro de calidad propuesto será más realista 
cuanto mayor sea el número de realizaciones y, consecuentemente, 
más promediados se realicen. En la figura 20 se muestra un espectro 
Raman obtenido para una sóla realización, mientras que en la figura 
21 se presenta el mismo experimento después de haber promediado 
10 realizaciones. El tiempo de adquisición en ambos casos ha sido de 
200 segundos y el pigmento analizado es, otra vez, el verde de 
ftalocianina.  
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Figura 20: Espectro Raman del pigmento verde de ftalocianina con una 
sóla adquisición. 
 
 
Figura 21: Espectro Raman obtenido al promediar 10 adquisiciones del 
pigmento verde ftalocianina. 
 
A la vista de los resultados presentados en las figuras 20 y 21, la 
diferencia de calidad espectral es visualmente evidente; se trata 
ahora de cuantificar esta calidad. Dado que el pigmento analizado 
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presenta múltiples bandas, calcularemos el parámetro de calidad 
definido en Ec. 44 para cada una de sus nueve bandas 
representativas. En la tabla 1 se presentan los resultados obtenidos.  
 
Banda x1 (cm
-1) x2 (cm
-1) B (cm-1) QB (dB) 
1 676 695.3 19.3 10.9 
2 699.5 713.7 14.2 4.6 
3 727.9 753.9 26 5.9 
4 764.4 787.4 23 8.2 
5 806.1 830.9 24.8 3.3 
6 970.7 989.7 19 5.8 
7 1073.8 1092.9 19.1 5.7 
8 1183 1236 53 12.6 
9 1250.7 1310.3 59.6 10 
 
Tabla 1: Valor de    (  )  para las 9 bandas del pigmento verde de 
ftalocianina con 10 promediados. 
 
A partir de los datos de esta tabla (   está expresado en dB) se 
puede apreciar, como era presumible, que a mayor intensidad de una 
banda Raman mayor es el valor de   . En este caso, para las bandas 
etiquetadas como 1, 8 y 9, se obtienen los valores más elevados. 
Analizaremos a continuación la calidad de un espectro en una de sus 
bandas en función del número de promediados (realizaciones). Se ha 
calculado el valor de   (  ) para la quinta banda del pigmento 
verde de ftalocianina con un tiempo de exposición de 200 segundos 
en función del número de promediados (desde 2 hasta 14).  
En la figura 22 pueden verse los resultados obtenidos. A la vista de 
los mismos podemos deducir dos cosas: la primera es que para un 
número de promediados inferior a 7, los resultados no son fiables. Y, 
en segundo lugar, para un número de realizaciones superior a 7 el 
parámetro    aumenta. Interpretamos como lógico que sea necesario 
un número mínimo de realizaciones que garantice la calidad de los 
estimadores estadísticos definidos. 
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Figura 22: Variación de    con el número de promediados en la banda 5 
del pigmento verde de ftalocianina. 
 
3.5. Selección del dispersor (grating) 
 
Una vez caracterizados los diferentes ruidos del equipo iHR320, el 
siguiente objetivo del proyecto es estudiar el compromiso que existe 
entre la resolución de un espectro Raman y su intensidad. Para ello, 
se caracterizan dos elementos del monocromador que están 
directamente relacionados con la resolución y la intensidad de un 
espectro Raman. Una vez conocida la influencia de ambos elementos  
en el compromiso resolución/intensidad se establece un criterio para 
mejorar la calidad de los espectros obtenidos en la fase experimental 
del proyecto. 
El primer elemento estudiado es la red de difracción (difraction 
grating) situada entre el espejo colimador y el espejo focalizador. 
Como se ha explicado antes, la red de difracción dispersa 
espacialmente la luz incidente en un amplio espectro de longitudes de 
onda (figura 23).  
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Figura 23: Efecto de una red de difracción sobre la luz incidente. 
 
El iHR320 dispone de tres redes de difracción seleccionables mediante 
software, cada una de ellas con un número de ranuras/mm diferente. 
Los gratings disponibles son de 950 ranuras/mm, 1200 ranuras/mm  
1800 ranuras/mm. Todos ellos tienen la misma dimensión física, por 
lo que su única diferencia es la densidad de ranuras por unidad de 
longitud. 
Con el fin de caracterizar las ventajas y desventajas de cada red de 
difracción, se ha medido el mismo material variando únicamente el 
grating. De este modo, cualquier diferencia entre los espectros 
Raman obtenidos se debe exclusivamente a la variación del número 
de ranuras de la red de difracción. En la figura 24 se presentan los 
tres espectros Raman del pigmento amarillo de cromo tomados en 
esta prueba. 
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Figura 24: Espectros Raman del amarillo de cromo con diferente red de 
difracción. 
 
Por lo tanto, en base a estos resultados, lo primero que se observa es 
que a menor número de ranuras obtenemos un rango espectral más 
amplio y espectros Raman de mayor intensidad. Las causas de estas 
diferencias en el espectro Raman se explican a continuación. 
Los primeros resultados obtenidos pueden llevar a pensar que un 
grating con un menor número de ranuras/mm ofrece mejores 
prestaciones que otro con un número mayor de ranuras/mm. Sin 
embargo, si hacemos una ampliación del espectro Raman en la zona 
entre 250 cm-1 y 500 cm-1, veremos que un mayor número de 
ranuras/mm tiene otro tipo de ventajas. 
En la figura 25 pueden observarse las bandas inferiores del amarillo 
de cromo centradas en 360 cm-1, tras haber normalizado las 
intensidades de los espectros Raman. Se puede observar que la 
resolución del grating de 1800 ranuras/mm es mejor que la de los 
otros dos gratings. De hecho, se aprecian todas las bandas del 
amarillo de cromo cosa que no ocurre con los gratings de 1200 y 950 
ranuras/mm, para los cuales comienza a apreciarse un efecto 
envolvente. 
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Figura 25: Zoom de la banda inferior del pigmento amarillo de cromo. 
 
Por lo tanto, a pesar de tener una pérdida considerable de intensidad 
y rango espectral, un grating con mayor número de ranuras presenta 
una mejor resolución.  
Esta mejora de resolución puede explicarse de manera sencilla. 
Tenemos dos gratings de mismas dimensiones pero con diferente 
número de ranuras/mm y un CCD cuyas dimensiones no varían según 
el grating. Además, el cono de difracción del grating con mayor 
número de ranuras (1800 ranuras/mm) es más ancho que el cono de 
difracción del grating con menor densidad de ranuras. Por lo tanto, 
cuando mayor es el cono de difracción, menor es el número de 
longitudes de onda que llegan al CCD, o lo que es lo mismo, 1024 
píxeles se emplean para representar un ancho de banda menor. Este 
efecto puede verse en la figura 26 donde       representan las 
longitudes de onda que inciden en la superficie del CCD con el grating 
de 1800 ranuras/mm y    la primera longitud de onda que incide 
fuera de la superficie del CCD. 
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Figura 26: Conos de difracción para los gratings de 950 y 1800 
ranuras/mm. 
 
En la figura 27 se muestra un zoom de la zona de ruido del espectro 
Raman del pigmento amarillo de cromo, en la que puede apreciarse 
que la cantidad de píxeles/cm-1  aumenta al subir el número de 
ranuras/mm del grating. Por ejemplo, el grating de 950 ranuras/mm 
presenta 0,6 píxeles/cm-1 mientras que el grating de 1800 
ranuras/mm tiene 1,45 píxeles/cm-1. 
También se puede constatar que el producto entre el número de 
píxeles/cm-1 y el rango espectral que abarca el grating se mantiene 
constante. Por ejemplo, para el grating de 1800 ranuras/mm 
tenemos un rango espectral aproximado de 720 cm-1  y 1.45 
píxeles/cm-1, esto es 1044 píxeles (≈1024). 
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Figura 27: Diferencia de resolución en función del grating utilizado. 
 
La disminución de intensidad puede explicarse de un modo similar al 
anterior, ya que está directamente relacionada con la resolución. 
La intensidad (       ⁄ ) de cada píxel se calcula según la expresión 
 
 (  )  ∫  ( )  
    
  
  Ec. 44 
 
donde  ( ) es la densidad espacial de energía (
     
  ⁄
 
) proyectada 
sobre la superficie del CCD y    es el punto medio del segmento 
formado por el píxel      y el píxel   . Es decir, la intensidad de un 
píxel cualquiera se calcula en función de la densidad espacial de 
energía recibida por el CCD en el segmento [       ]. Esto se traduce 
en un aumento de intensidad Raman para gratings con menor 
resolución, ya que el área de integración es mayor (mayor número de 
longitudes de onda por columna del CCD). 
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En la figura 28 puede verse un espectro Raman cualquiera en función 
de la cantidad de píxeles/cm-1, donde queda reflejado el compromiso 
entre la resolución de un espectro Raman y su intensidad.  
 
 
Figura 28: Compromiso entre la resolución de un espectro y su intensidad 
con un grating resolutivo a) y  un grating no resolutivo b). 
 
Se puede observar que las dos bandas Raman del espectro real (rojo)  
solo se aprecian con un grating resolutivo. Esto se debe a que los 
píxeles  están más cerca unos de otros de modo que se evita el 
efecto envolvente. 
En definitiva, si se van a analizar materiales que no requieran de 
mucha resolución, es recomendable utilizar el grating con menor 
número de ranuras/mm, ya que este ahorra tiempo de laboratorio al 
ofrecer mayor rango espectral y mayor intensidad. De lo contrario, si 
el material a medir requiere de una resolución mayor, es 
recomendable utilizar un grating con un número de ranuras/mm 
elevado, a costa de aumentar los tiempos de adquisición y el número 
de rangos espectrales a analizar. 
 
3.6. Apertura de entrada (entrance slit) 
 
Otro de los parámetros del equipo que afecta directamente a la 
resolución de un espectro Raman es la apertura de entrada (entrance 
slit). Esta apertura, situada a la entrada del monocromador, es el 
componente del equipo que permite decidir la cantidad de luz se deja 
entrar en el monocromador. Con el software Labspec puede 
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controlarse un pequeño motor de alta precisión para definir el valor 
de la anchura del entrance slit. El rango de valores que este 
parámetro puede tomar es de 0 µm a 2240 µm.  
El entrance slit puede aproximarse por una función rectangular cuya 
anchura   µm es variable. Y por otra, la apertura de salida puede 
modelarse también mediante una función rectangular con un ancho 
  µm fijo.  
Por lo tanto, si se define el entrance slit como 
 ( )  {
  | |   
       
         Ec. 45 
 Y el exit slit como 
 ( )  {
  | |   
       
          Ec. 46 
donde   es un valor entre 0 µm y 2240 µm,   un valor fijo del mismo 
orden de magnitud. En el caso de este equipo    . 
Entonces la respuesta conjunta de las dos aperturas es una función 
trapezoidal  ( ), triangular para el caso particular    , cuya 
anchura variará en función del ancho de la apertura de entrada 
escogido. Aparentemente, el entrance slit está directamente 
relacionado con la resolución espectral, y lógicamente, también lo 
está con la intensidad de un espectro, ya que deja entrar más o 
menos fotones al monocromador [25]. Por ello, el objetivo de este 
apartado es caracterizar la apertura de entrada, con el fin de 
comprobar si existe un compromiso entre la resolución de un 
espectro Raman y su intensidad.  Además, conocer este parámetro 
del equipo nos permite seleccionar correctamente la apertura de 
entrada adecuada en cada caso experimental. 
En primer lugar, se ha realizado una simulación matemática del 
comportamiento de dos bandas Raman mediante MATLAB. El objetivo 
de la simulación es mostrar el comportamiento de diferentes tipos de 
bandas, cuando éstas son suficientemente cercanas, hasta el punto 
de no poder ser distinguidas. En segundo lugar, se han medido varios 
materiales que presentan diversos tipos de bandas Raman, bandas 
muy bien definidas y separadas y bandas muy cercanas, con el 
objetivo de ver cómo afecta el ancho del entrance slit en cada caso. 
Por último, se ha desarrollado un método sencillo para calcular la 
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resolución de los espectros obtenidos que permite demostrar la 
relación directa entre el entrance slit, la resolución del equipo y la 
intensidad de las bandas. 
 
3.4.1 Simulación matemática de bandas Raman mediante 
MATLAB. 
En este apartado se han simulado los tres casos posibles que pueden 
provocar una mala interpretación de los espectros obtenidos en una 
medida. Para ello, se han aproximado las bandas Raman mediante 
funciones Gaussianas, ya que permiten modelar los tres casos de 
manera sencilla y muy visual. 
Hay que tener en cuenta que como se ha explicado anteriormente en 
un caso experimental, las medidas se verán afectadas por diversos 
tipos de ruido. De manera que, aunque en la simulación pueda 
parecer muy fácil diferenciar ambas bandas, en un caso experimental 
no lo es tanto. 
Veamos, en primer lugar, dos bandas Raman de intensidades 
similares y muy cercanas una de la otra. Este caso en la práctica es el 
de menor dificultad respecto a los demás casos que se van a mostrar 
a continuación en cuanto a la identificación de la información Raman 
que aporta el espectro, pero sirve para ejemplificar el caso más 
sencillo de solapamiento de Bandas. En la figura 29 se pueden 
observar dos Gaussianas de igual amplitud y varianza, primero 
separadas y después solapadas. 
 
Figura 29: Bandas Raman de igual amplitud e igual anchura a) y de igual 
amplitud e igual anchura solapadas b). 
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En segundo lugar, se muestra el caso de dos Bandas de diferente 
amplitud y mismo ancho espectral. En esta situación, la dificultad 
para interpretar correctamente la información molecular aumenta. 
Como se puede observar en la figura 30, la banda de mayor 
intensidad oculta en gran medida la segunda. 
 
Figura 30: Bandas Raman de igual anchura y diferente amplitud a) y de 
igual anchura y diferente amplitud solapadas b). 
 
En tercer lugar, el caso que más dificulta la correcta identificación de 
las bandas Raman se da cuando tenemos una banda mucho más 
intensa y ancha que otra banda de menor intensidad y muy cercana. 
En la figura 31 se puede observar como la Gaussiana de mayor 
amplitud oculta casi en su totalidad a la de menor amplitud. En esta 
situación suele decirse que la banda tiene un shoulder. En este caso, 
es necesaria una buena resolución para que evitar el efecto 
envolvente oculte la información de la banda Raman de menor 
intensidad. 
 
Figura 31: Bandas Raman de diferente anchura y diferente amplitud a) y 
de diferente anchura y diferente amplitud solapadas b). 
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3.4.2 Comprobación visual de la variación en la resolución 
Una vez conocidos los tres tipos de solapamiento con los que nos 
podemos encontrar en la realización de cualquier medida, se ha 
decidido ver cómo son afectados por el entrance slit en diferentes 
casos prácticos. Para ello se han medido diferentes materiales que 
presentan bandas bastante cercanas con el fin  poder observar la 
relación entre la resolución y el ancho del entrance slit. 
Por una parte, se han analizado materiales de gran pureza que 
presentan bandas cercanas o shoulders y, por otra, se han estudiado 
también mezclas de pigmentos cuyas bandas fundamentales sean 
muy cercanas.  
El primer material estudiado ha sido el cinabrio (sulfuro de mercurio 
en su componente roja). Este mineral presenta una banda 
fundamental muy intensa en 255 cm-1 y una segunda banda que 
presenta un shoulder en 289 cm-1 (como se puede observar en la 
figura 32). 
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Figura 32: Espectros Raman del cinabrio medidos con diferentes 
aperturas del entrance slit. 
 
Por un lado, se puede apreciar que, a medida que aumentamos el 
entrance slit, aumenta la intensidad del espectro pero, por otro lado, 
también podemos observar como el shoulder de la banda segundaria 
de 355 cm-1 cada vez se confunde más con la banda de mayor 
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intensidad de 344 cm-1. Este caso se corresponde con el caso tres de 
la simulación anterior (figura 31b). 
El segundo material estudiado ha sido el amarillo de cromo tipo 1 
fabricado por Mongay. Este pigmento se caracteriza por tener muchas 
bandas alrededor de 350 cm-1 y una banda fundamental centrada en 
846 cm-1. Si nos fijamos en los espectros realizados (figura 33) con 
un valor bajo del entrance slit, se puede observar un segundo pico en 
la banda de 846 cm-1, aproximadamente en 849 cm-1, que no se 
puede apreciar a medida que aumentamos el ancho de la apertura.  
En lo que respecta a las bandas inferiores del espectro también 
podemos ver como el shoulder de la derecha, 378 cm-1, desparece 
conforme aumenta el entrance slit (efecto envolvente). En las figuras 
34 y 35 se puede ver con mayor detalle este fenómeno. 
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Figura 33: Espectros Raman del pigmento amarillo de cromo de tipo 1 
medidos con diferente apertura del entrance slit. 
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Figura 34: Zoom de la banda inferior del amarillo de cromo tipo 1. 
 
 
Figura 35: Zoom de la banda superior del amarillo de cromo tipo 1. 
 
Se han medido otros materiales, como el pigmento verde de 
ftalocianina o el pigmento amarillo de cromo tipo 4, para comprobar 
que no se tratase de simples coincidencias.  
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El último material medido ha sido el diamante, ya que al tratarse de 
una cristalización casi perfecta presenta una única banda muy 
estrecha con el fin de comprobar otros aspectos del entrance slit. El 
objetivo de medir un material que presenta una única banda ha sido 
evidenciar que en el caso de no ser necesaria una gran resolución en 
una medida, se puede aumentar el ancho del entrance slit para 
obtener bandas de mayor intensidad. Es decir, si podemos perder 
resolución y ganar intensidad debida a una mayor entrada de luz en 
el monocromador, ganaremos tiempo y calidad. Esto puede verse en 
la figura 36 en la que aparece el espectro del diamante medido con 
diferente entrance slit. 
 
 
Figura 36: Espectros Raman del diamante medidos con diferente apertura 
del entrance slit. 
 
Una vez evidenciado a nivel visual que algunas bandas Raman 
pueden llegar a pasar totalmente desapercibidas, se ha procedido a 
cuantificar matemáticamente esta pérdida de resolución. 
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3.4.3 Cuantificación del aumento de resolución 
Como se ha podido observar en el apartado anterior, parece evidente 
que hay una pérdida o ganancia de resolución pero, esto no basta 
para demostrar que es cierto. Por ello se ha decidido cuantificar la 
variación de la resolución mediante un método matemático sencillo. 
En primer lugar se han  normalizado los espectros obtenidos con 
diferente entrance slit respecto a la intensidad de su banda 
fundamental y después se ha eliminado cuidadosamente la línea de 
base de cada uno de ellos. De este modo todos los espectros tienen 
una intensidad máxima igual y nos permite compararlos unos con 
otros. 
En segundo lugar, una vez los espectros han sido tratados, se 
procede a calcular el área de las zonas de interés de cada espectro, 
es decir la integral de las bandas. Conocidas las áreas de cada una de  
las bandas, se han normalizado respecto del área del espectro 
obtenido con el entrance slit menor. De ser cierto que se pierde 
resolución a medida que se aumenta el ancho del entrance slit, el 
valor de las áreas debería también aumentar. 
Se presentan ahora algunos ejemplos de medidas a los cuales se les 
ha realizado el procesado explicado anteriormente, y después han 
calculado y normalizado las áreas de las zonas de interés, es decir el 
área de las bandas Raman. En las figuras  37 y 38 podemos observar 
los espectros tratados del cinabrio y del amarillo de cromo 4 
respectivamente así como una versión ampliada de las bandas de 
interés (figuras 39 y 40). En las tablas 2 y 3 podemos observar las 
relaciones de las áreas respecto del área de la medida realizada con 
menor entrance slit. 
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Figura 37: Espectros Raman del cinabrio medidos con diferente apertura 
del entrance slit una vez normalizados y elevados al cuadrado respecto 
de la banda fundamental. 
 
Ancho del entrance 
slit (µm) 
 
Valor de las áreas normalizadas 
200-325 (cm-1) 325-375 (cm-1) 
80 1 1 
200 1,031 1,043 
320 1,112 1,123 
400 1,177 1,169 
 
Tabla 2: Valores de las áreas calculados a partir de los espectros 
normalizados del cinabrio. 
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Figura 38: Espectros Raman del pigmento amarillo de cromo de tipo 4 
medidos con diferente apertura del entrance slit una vez normalizados 
y elevados al cuadrado respecto de la banda fundamental. 
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Figura 39: Zoom de la banda inferior del pigmento amarillo de cromo de 
tipo 4. 
 
 
Figura 40: Zoom de la banda superior del pigmento amarillo de cromo de 
tipo 4. 
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Ancho del entrance slit 
(µm) 
Valor de las áreas normalizadas 
300-450 (cm-1) 750-925 (cm-1) 
200 1 1 
320 
1,029 
 
1,018 
 
440 
1,048 
 
1,051 
 
560 
1,082 
 
1,060 
 
740 
1,093 
 
1,062 
 
860 
1,100 
 
1,060 
 
980 1,104 1,065 
1100 1,099 1,063 
1220 1,1 1,061 
 
Tabla 3: Valores de las áreas calculadas a partir de los espectros 
normalizados del pigmento amarillo de cromo de tipo 4. 
 
Se puede observar que la relación entre las áreas aumenta a medida 
que se abre el entrance slit. Esto pone en evidencia la pérdida de 
resolución debida a la apertura de entrada como se quería demostrar. 
Por otra parte, hemos comprobado que a partir de cierto ancho del 
entrance slit los espectros empiezan a ser prácticamente iguales y 
por tanto la relación entre áreas también, como se puede comprobar 
en la tabla 3. Esto se debe a que llegados a una determinada anchura 
de la apertura de entrada, la cantidad de luz que entra es la misma, 
es decir, el ancho del cono de aceptación es inferior al ancho de la 
apertura.  La relación oscila alrededor de 1.06, estas variaciones se 
deben a la aleatoriedad del ruido y otros errores de medida, aunque 
en realidad tiende a un valor constante. En la figura 41 puede 
observarse la evolución de la relación entre áreas  en función del 
entrance slit, donde puede apreciarse la pérdida de resolución a 
medida que la apertura aumenta, hasta alcanzar un valor asintótico. 
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Figura 41: Resolución calculada en dos áreas de integración en función 
del entrance slit. 
 
Para evidenciar de manera más clara la pérdida de resolución se ha 
optado también por elevar los espectros al cuadrado de modo que las 
diferencias entre áreas sean mayores. En las figuras 42, 43, 44 y 45 
pueden verse los espectros de los dos casos estudiados 
anteriormente elevados al cuadrado. Las relaciones entre las áreas 
han aumentado como se puede comprobar en las tablas 4 y 5. 
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Figura 42: Espectros Raman del cinabrio medido con diferente apertura 
del entrance slit una vez normalizados y elevados al cuadrado respecto 
de la banda fundamental. 
 
 
Tabla 4: Valores de las áreas calculadas a partir de los espectros 
normalizados del cinabrio. 
 
 
 
 
Ancho del entrance slit 
(µm) 
 
Valor de las áreas normalizadas 
200-325 (cm-1) 325-375 (cm-1) 
80 1 1 
200 1,04 1,084 
320 1,155 1,231 
400 1,244 1,305 
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Ancho del entrance slit 
(µm) 
 
Valor de las áreas normalizadas 
300-450 (cm-1) 750-925 (cm-1) 
200 1 1 
320 1,1 1,056 
440 1,152 1,115 
 
Tabla 5: Valores de las áreas calculadas a partir de los espectros 
normalizados del pigmento amarillo de cromo de tipo 4. 
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Figura 43: Espectros Raman del pigmento amarillo de cromo de tipo 4 
medidos con diferente apertura del entrance slit, normalizados y 
elevados al cuadrado respecto de la banda fundamental. 
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Figura 44: Zoom de la banda inferior del pigmento amarillo de cromo tipo 
4. 
 
 
  
Figura 45: Zoom de la banda superior del pigmento amarillo de cromo 
tipo 4. 
 
A partir de los resultados obtenidos en esta sección, se puede afirmar 
que existe una relación directa entre el ancho de la apertura y la 
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resolución de un espectrómetro. La resolución aumenta cuando el 
entrance slit disminuye y viceversa. Además, este experimento nos 
permite aprovechar mejor el tiempo de laboratorio, ya que si 
podemos permitirnos perder resolución espectral, tendremos mayor 
entrada de luz en el monocromador y por tanto obtendremos 
espectros más intensos. Esto es equivalente a aumentar el tiempo de 
adquisición para dejar entrar más fotones y conseguir mayor calidad. 
 
3.7. Calidad espectral: compromiso entre la 
intensidad  y la resolución 
 
Uno de los objetivos del proyecto es optimizar la calidad de un 
espectro Raman. Tras haber caracterizado el ruido en detección y los 
dos elementos del monocromador que afectan a la calidad espectral, 
podemos establecer un compromiso entre la intensidad de un 
espectro Raman y su resolución. Por ello, este apartado relaciona 
todos los parámetros estudiados a lo largo de este proyecto con el fin 
de mejorar la calidad de un espectro Raman y, si es posible, 
reduciendo el tiempo de laboratorio. 
Se han visto dos parámetros fundamentales de un espectro Raman, 
la intensidad de las bandas Raman y en algunos casos la resolución 
espectral. La importancia de ambos parámetros depende de los 
espectros Raman que presenten los materiales analizados. Es decir, 
en función de las propiedades del material analizado se deben 
modificar los parámetros de medida para obtener espectros Raman 
de calidad. Para definir un criterio de medida se explican ahora los 
parámetros que afectan directamente a la intensidad y a la resolución 
y, posteriormente, se establece un compromiso entre ambos. 
Por un lado, la intensidad de un espectro Raman está directamente 
relacionada con la cantidad de fotones que llegan al CCD, por lo 
tanto, los parámetros a tener en cuenta son el tiempo de adquisición, 
grating y el entrance slit, y sin olvidar el propio CCD. Este último es 
el subsistema que marca la intensidad máxima de un espectro Raman 
debido a la saturación de los fotodectectores. La cantidad de luz que 
llega al CCD determina la intensidad de las bandas Raman 
permitiendo o no que veamos bandas débiles. Por otro, la resolución 
es el parámetro que nos permite diferenciar bandas Raman muy 
cercanas y evitar el efecto envolvente como se ha comprobado 
 80 
 
anteriormente en este capítulo. Los parámetros que podemos 
controlar mediante software relacionados con la resolución espectral 
son de nuevo el grating y el entrance slit. 
Los dos objetivos en la adquisición de un espectro Raman son 
obtener la máxima intensidad posible sin llegar a la saturación del 
CCD y poder detectar todas las bandas Raman emitidas por el 
material. Para lograr esta una intensidad Raman aceptable basta con 
subir los tiempos de adquisición pero esto conlleva largos tiempos de 
laboratorio. Otra posibilidad, como se ha observado en los puntos 
anteriores, es utilizar el grating de 950 ranuras/mm y abrir el 
entrance slit, en este caso se reduce drásticamente el tiempo de 
laboratorio a costa de una gran pérdida de resolución. Es evidente 
entonces que para cumplir los dos objetivos simultáneamente, hay 
que definir un compromiso entre la intensidad de un espectro Raman 
y su resolución.  
Para evaluar el compromiso entre la resolución de un espectro Raman 
y su intesidad se han realizado una serie de medidas experimentales 
del mismo modo que en los apartados anteriores. En este caso se ha 
analizado el pigmento amarillo de cromo  con mismos tiempos de 
adquisción y número de promediados. Primero, se ha medido con el 
grating de 1800 ranuras/mm para diferentes aperturas de entrada y, 
en segundo lugar, se ha vuelto a medir con el grating de 1200 
ranuras/mm con las mismas aperturas de entrada que en el caso 
anterior. En la figura 46 pueden verse dos de los espectros obtenidos 
para los casos extremos, es decir, grating 1800, entrance slit 100 y 
grating 1200, entrance slit 600. 
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Figura 46: Espectros Raman del pigmento amarillo de cromo medidos 
con: grating 1800 ranuras/mm y entrance slit 100 a); grating 1200 
ranuras/mm y entrance slit 600 b). 
 
A todos los espectros se les ha aplicado el mismo procedimiento que 
el empleado en el capítulo anterior. Es decir, se han normalizado las 
intensidades y sustraido la lineas de bases de los espectros y, 
posteriormente, se han calculado las áreas de las bandas y 
normalizado respecto del área del caso más resolutivo para cada 
situación. Esto es, las medidas con el grating de 1800 ranuras/mm 
han sido normalizadas respecto del área calculada con grating 1800 
ranuras/mm y entrance slit 100 µm. Análogamente, las medidas 
realizadas con el grating de 1200 ranuras/mm se han normalizado 
respecto del área calculada con grating 1200 ranuras/mm y entrance 
slit 100 µm. 
De este modo, podemos observar la evolución particular de cada 
grating en función del entrance slit empleado. En las gráficas de las 
figuras 47 y 48 puede verse como se va perdiendo resolución 
espectral y ganando intensidad Raman a medida que el entrance slit 
se abre. Para ambos gratings el aumento de intensidad normalizado 
es prácticamente idéntico, mientras que la perdida de resolución es 
algo mayor para el grating de 1200 ranuras/mm.   
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Figura 47: Resolución e intensidad relativas en función del entrance slit 
para el grating de 1800 ranuras/mm. 
 
 
Figura 48: Resolución e intensidad relativas en función del entrance slit 
para el grating de 1200 ranuras/mm. 
 
Ahora se normalizan todos los casos respecto del caso más 
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100 µm. De este modo se puede establecer un compromiso entre 
resolución espectral e intensidad Raman que nos permita optimizar el 
uso del grating y del entrance slit. Los resultados obtenidos pueden 
observarse en las figuras 49 y 50. 
Lo primero que puede observarse, es que la resolución del grating de 
1800 ranuras/mm es siempre superior a la resolución del grating de 
1200 ranuras/mm. Sin embargo, las intensidades coinciden para los 
casos cercanos a Gr. 1800, E.S. 600 y Gr.1200, E.S. 100, y la 
resolución es aproximadamente igual también en ambos casos (zona 
punteada en las gráficas). Por tanto en esta situación, podríamos 
obtener una calidad espectral similar para ambos gratings. Hay que 
tener en cuenta entonces, que el rango espectral del grating de 1200 
ranuras/mm es mucho mayor y puede reducir los tiempos de 
laboratorio. 
 
  
Figura 49: Resolución relativa en función del entrance slit. 
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Figura 50: Relación de intensidades en función del entrance slit. 
 
En la figura 51 están representados dos espectros que corresponden 
a la zona punteada de las gráficas anteriores (verde) para la cual la 
calidad espectral es similar. Puede verse en detalle en la figura 52 
que los espectros son prácticamente idénticos en cuanto a calidad. 
Pero el rango espectral del espectro obtenido con el grating  de 1200 
ranuras/mm es mucho mayor. En concreto, para esta red de 
difracción, el rango espectral es prácticamente el doble (1330 cm-1 
frente a 720 cm-1). 
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Figura 51: Espectros Raman obtenidos con dos gratings distintos (1200 y 
1800 ranuras/mm) y con dos aperturas distintas (100 µm y 
600 µm, respectivamente). 
 
 
Figura 52: Zoom de las bandas inferiores del amarillo de cromo obtenidos 
con dos gratings distintos (1200 y 1800 ranuras/mm) y con dos 
aperturas distintas (100 µm y 600 µm, respectivamente). 
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Por una parte, queda demostrado que existe un punto óptimo para 
cambiar la red de difracción. Este cambio permite obtener 
prácticamente la misma calidad espectral y reducir aproximadamente 
el tiempo de medida a la mitad. Además si la resolución requerida no 
es muy elevada, el uso de la red de difracción de 1200 ranuras/mm 
es la mejor elección. Esta red permite obtener espectros con una 
calidad espectral razonable, cuya resolución e intensidad Raman 
dependen de la apertura de entrada escogida, a mayor apertura, peor 
resolución espectral y mejor intensidad.  
Por otra parte, si el objetivo es medir espectros Raman de mucha 
calidad espectral, deberá siempre escogerse el grating de 1800 
ranuras/mm y una apertura de entrada estrecha. Esto implicará 
aumentar los tiempos de adquisición para poder obtener intensidades 
Raman aceptables. 
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4. Aplicaciones y resultados 
experimentales 
 
Este capítulo da a conocer la utilidad de la espectroscopia Raman en 
diversas áreas de aplicación. Todas ellas muy diferentes entre sí pero 
con un punto en común, la necesidad de un control de calidad.  
A continuación se expone el trabajo que se realiza en el laboratorio, 
se propone una metodología para hacer un uso adecuado del equipo 
y una serie de consideraciones que deben tenerse en cuenta para 
abordar un trabajo experimental. En los siguientes apartados se 
exponen los casos experimentales estudiados en este proyecto y se 
dan a conocer las necesidades concretas de cada sector. Los 
resultados experimentales obtenidos reflejan algunas de las ventajas 
e inconvenientes de la espectroscopia Raman. 
En todos los casos que se exponen en este capítulo, se ha utilizado en 
primera instancia el láser rojo como fuente de excitación. Veremos, 
no obstante, que en alguno de los experimentos contemplados no se 
ha obtenido información molecular concluyente debido a la 
fluorescencia emitida por el material analizado, por lo que se ha 
procedido a utilizar el láser infrarrojo. 
 
4.1. El trabajo en laboratorio 
 
En este apartado se detalla el trabajo que se realiza en el laboratorio 
para abordar la espectroscopia Raman desde un punto de vista 
experimental. Parte primero por conocer el equipo con el que se 
trabaja y tener claros los conceptos expuestos en los capítulos 
anteriores de esta memoria. 
Primero debe garantizarse, en la medida de la posible, que se enfoca 
la luz láser saliente del cabezal óptico sobre una superficie plana del 
material analizado y que el ángulo de incidencia del spot sea 
perpendicular. Esta consideración viene fundamentada por el principio 
de reflexión, si un haz incide idealmente con un ángulo de 90º en una 
muestra plana, la señal reflejada tendrá misma dirección pero de 
sentido contrario. Si se analizan materiales granulosos o que no 
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presentan una zona de análisis plana, hay que asumir que parte de la 
señal no retorna al cabezal. 
Para tener una imagen ampliada del material que se quiere analizar 
es recomendable observarlo previamente con microscopio. En el 
laboratorio se dispone de una binocular Leica MZ 12.5 con la que se 
puede obtener una primera impresión muy útil para determinar la 
configuración del equipo más adecuada para abordar el análisis del 
material. 
En segundo lugar, se debe garantizar que tanto el material a analizar 
como el cabezal no sufren ningún tipo de vibración durante el tiempo 
de exposición. Hay que tener en cuenta que una pequeña desviación 
tanto del cabezal como del material analizado puede implicar romper 
con el principio anteriormente descrito o, lo que es peor pasar a 
analizar un punto que no era el que se pretendía en un principio. Este 
problema puede resolverse con dos microposicionadores, uno para la 
muestra a analizar y otro para el cabezal óptico. En el laboratorio de 
la UPC se disponen de ambos, el microposicionador del cabezal que 
permite desplazamientos con una precisión de 0,5 µm y 0.1 µm para 
escoger el punto de análisis en el material (plano XY) y una precisión 
de 0.1 µm en el ajuste de la distancia focal del cabezal a la muestra 
(eje Z), fijando así un punto de análisis con total precisión y 
garantizando un enfoque adecuado. Uno puede ayudarse  de la 
imagen que se obtiene de un monitor donde se puede ver la zona que 
se está analizando, al habilitar el camino de luz blanca en el cabezal 
óptico. 
Una tercera consideración importante que debe tenerse en cuenta al 
adquirir el espectro de un material es la lente de focalización que se 
utiliza y el enfoque del cabezal a la muestra. Si por ejemplo desea 
analizarse un material muy heterogéneo que requiere mucha 
resolución espacial, lo recomendable es utilizar una lente de 
focalización con diámetro de spot pequeño. De esta manera se 
consigue mayor precisión al analizar un punto ya que se concentra la 
intensidad láser en un área de análisis muy reducida. En el 
laboratorio se tienen tres lentes de focalización intercambiables, una 
lente de distancia focal de 1 cm (micro lente), una de distancia focal 
de 4 cm (lente intermedia) y otra de distancia focal de 8 cm (macro 
lente). El ajuste de la distancia focal se debe realizar en cada 
medición, por norma general se enfoca la lente a la superficie del 
material y se garantiza la nitidez de la zona de análisis. Sólo en 
algunos casos experimentales concretos se desenfoca 
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intencionadamente el cabezal y se sobrepasa distancia focal óptima si 
se pretende analizar una capa más profunda del material. 
En este punto ya se han abordado las consideraciones mecánicas más 
relevantes que se deben tener en cuenta siempre que se quiera 
analizar un material. A continuación se explica el ajuste de 
parámetros del monocromador que puede realizarse mediante el 
software LabSpec para el posterior análisis del material. 
Primero deben reducirse al máximo todos los ruidos extrínsecos al 
material analizado, por ello debe trabajarse a oscuras con el fin 
minimizar la aportación de la luz ambiente. Como se ha visto en el 
apartado 3.3 de esta memoria, el CCD debe estar bien refrigerado 
con el objetivo de reducir al máximo el ruido en detección. Por ello, 
todas las medidas realizadas en este capítulo se han tomado 
configurando una temperatura de -70ºC en el CCD. 
En segundo lugar, se debe calibrar el monocromador para que el 
centro energético de la señal dispersada Rayleigh se detecte en 0 cm-
1. Puede realizarse modificando un parámetro del software LabSpec 
donde se indica la longitud de onda del láser utilizado y que  orienta 
el grating acordemente.  El valor de este parámetro no tiene por qué 
coincidir con la longitud de onda de trabajo indicada por el fabricante 
del láser. Una forma rápida de realizar este ajuste consiste en tomar 
una adquisición en un período de tiempo muy corto (de un par de 
segundos) y ajustar iterativamente el parámetro que indica la 
longitud del láser hasta obtener el centro energético de la señal 
Rayleigh en 0 cm-1.  
A continuación se debe considerar un tiempo de exposición que 
permita obtener la mayor intensidad en las bandas Raman sin saturar 
el CCD. Para ello se suele tomar una adquisición de corta duración 
para estimar con cuanto tiempo saturaría el CCD, extrapolando el 
tiempo utilizado a la intensidad de señal obtenida. Un tiempo de 
adquisición bajo no garantiza la obtención de bandas Raman, así que 
se usa como referencia la intensidad de la curva de fluorescencia que 
presente el material.  
En cuarto lugar, existe un compromiso entre resolución y tiempo de 
adquisición que ha sido explicado en el apartado 3.7 de esta 
memoria. La resolución puede mejorarse mediante dos parámetros 
del equipo, el grating y el entrance slit. Ambos parámetros tienen un 
papel interesante en la adquisición de espectros, permiten mejorar la 
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resolución a costa de un tiempo de  exposición mayor, o bien, reducir 
el tiempo de exposición a costa de empeorar la resolución.  
Para ajustar la capacidad resolutiva del sistema, se hace necesario 
tener una primera perspectiva del contenido espectral de la muestra 
analizada. Por tanto suele realizarse una primera prueba en la que se 
configura el grating de 950 ranuras/mm, con el ánimo de abarcar el 
mayor rango espectral posible en una realización. Como ya se vio en 
el apartado 2.3, este grating de difracción abarca una anchura 
espectral aproximada de 1700 cm-1 con lo que se suele programar el 
análisis de 3 rangos espectrales para cubrir todo el rango espectral 
(hasta 4000 cm-1) donde suele hallarse información molecular. Se 
suele programar un tiempo de exposición intermedio con la intención 
de obtener una visión general de todo el contenido espectral y 
determinar qué grating debería utilizarse. Si se obtienen bandas 
Raman muy juntas deberá configurase el grating más resolutivo. En 
caso de no ser necesaria una resolución elevada, un grating menor y 
un entrance slit elevado nos permiten ahorrar mucho tiempo de 
laboratorio. Por lo tanto se tratan de dos parámetros que vale la pena 
conocer para trabajar de manera más eficiente. 
Finalmente, como ya se ha visto en este proyecto se obtiene una 
fluctuación importante en señales de luz con lo que cabe determinar 
el número de promediados necesario para minimizarla. Uno debe 
fijarse en la intensidad de las bandas Raman y su disposición 
espectral, en ciertos casos, el aumento del número de promediados 
puede llevar a identificar bandas Raman débiles o diferenciar bandas 
que estén muy juntas. Se ha propuesto un estimador cuantitativo en 
esta memoria para el ajuste de este parámetro. 
Para abordar el que ha sido principal problema en la mayoría de los 
casos que se presentan en este capítulo, el ruido shot de 
fluorescencia, se han aplicado las soluciones siguientes: 
 Aumentar la longitud de onda de la fuente con la que se toma la 
medida, en nuestro caso cambiar el láser rojo por el infrarrojo. 
Con ello se reduce la intensidad de la fluorescencia, aunque 
también se reduce la intensidad de las bandas Raman. Teniendo 
en cuenta que la eficiencia de conversión del CCD es menor 
fuera del espectro visible (figura 11). 
 En algunos casos se puede hacer uso del photobleaching. Este 
fenómeno físico ocurre cuando un láser continuo incide durante 
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un periodo de tiempo prolongado en una muestra, provocando 
que ciertos fotones se mantengan en un estado electrónico 
excitado y que no se liberen fotones en este proceso, reduciendo 
así la fluorescencia del material [26]. 
 Una solución complementaria a las otras dos es promediar 
sucesivamente un gran número de espectros Raman con el 
objetivo de reducir el ruido shot asociado. 
En caso de no ser posible cambiar la fuente de luz o que ninguna de 
las otras dos estrategias planteadas resulte efectiva, hay que actuar 
directamente sobre el material. Por ejemplo, en el caso de una obra 
de arte eliminar el barniz puede resultar efectivo, ya que este 
presenta mucho más ruido de fluorescencia que el pigmento que se 
desea analizar.  
Por lo tanto queda claro que este problema no tiene una solución 
general, y mucho menos fácil de aplicar. En la mayoría de los casos 
no se dispone de los equipos necesarios para evitar el ruido de 
fluorescencia o sencillamente la muestra analizada no se puede 
manipular.  
  
4.2. Arte 
 
4.2.1 Necesidades del sector artístico 
El laboratorio de espectroscopia Raman de la UPC, en el que se ha 
desarrollado este proyecto, dedica su investigación al análisis no 
destructivo de obras de arte. Por ello, se ha considerado oportuno 
incluir el arte como una más de las aplicaciones Raman estudiadas y 
con el objetivo de dar a conocer su gran importancia en ese sector. 
La espectroscopia molecular permite conocer la pigmentación con la 
que se ha pintado una obra de arte y, consecuentemente, la paleta 
empleada por el artista. Esta información sumada a un conocimiento 
histórico de los pigmentos empleados en la paleta identificada, juega 
un papel muy importante en el estudio de las obras. 
A lo largo de la historia, los pigmentos empleados en el mundo 
artístico han ido cambiando, algunos han dejado de utilizarse y otros 
nuevos han ido apareciendo con el tiempo. Existen diferentes motivos 
por los cuales ciertos pigmentos dejaron de utilizarse y fueron 
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sustituidos por otros. Por ejemplo, unos se prohibieron debido a su 
alta toxicidad mientras que otros se dejaron de usar a causa de su 
elevado precio. Además, con los avances de la química aparecieron 
muchos pigmentos sintéticos cuyos costes y pureza eran más 
competitivos que los empleados hasta entonces. Todos estos cambios 
han llevado a crear el concepto de época de utilización de los 
pigmentos, permitiendo saber cuándo se emplearon y cuando se dejó 
de hacerlo. 
Por lo tanto, si sabemos los periodos en los cuales se utilizaron los 
diferentes pigmentos y podemos conocer la paleta de una obra de 
arte mediante espectroscopia Raman, podemos datarlas. 
A continuación se presentan dos ejemplos en los cuales queda 
evidenciada la utilidad de esta técnica en el mundo del arte. El 
primero de ellos demuestra la precisión de la espectroscopia Raman, 
mientras que el segundo trata un caso de estudio de una obra de arte 
analizada en este laboratorio. 
 
4.2.2 Diferenciación entre materiales naturales de diferente 
procedencia y de sus versiones sintéticas. 
Un problema con el que nos podemos encontrar en el estudio de una 
obra de arte y que puede inducir a error en la datación es diferenciar 
un pigmento natural de un pigmento sintético. Un pigmento sintético 
presenta a simple vista un espectro idéntico al pigmento natural, y 
las consecuencias de confundirlos en la datación de obras de arte 
pueden ser nefastas, ya que los pigmentos sintéticos son lógicamente 
más recientes que los naturales. 
Para resolver este problema, el laboratorio de la UPC en el cual se ha 
desarrollado este proyecto ha estado trabajando en la diferenciación 
del azul ultramar sintético del natural [25]. Los resultados de este 
trabajo han dado lugar a un método práctico que permite diferenciar 
ambos pigmentos y así conseguir dataciones más precisas.  
Al tratarse de un avance muy útil en el sector de la identificación de 
pigmentos en el mundo del arte, se ha decidido incluirlo en este 
proyecto como una de las posibles aplicaciones de la espectroscopia 
Raman en el sector artístico. 
Hoy en día existen diversas técnicas para distinguir la procedencia de 
algunos minerales así como para diferenciarlos de los sintéticos. Estas 
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técnicas se basan principalmente en el análisis de las impurezas que 
estos minerales puedan presentar y en función de estas determinar el 
lugar de origen. En el caso de los materiales sintéticos, al ser 
fabricados por el ser humano ya no presentan impurezas y por tanto 
son también identificables. 
El trabajo desarrollado por el equipo de investigación ha consistido en 
diferenciar cuatro muestras de azul de ultramar, tres de ellas 
naturales y una sintética, con el objetivo de encontrar diferencias 
entre sus espectros. Para ello se ha desarrollado un método basado 
en la distancia euclídea que se explicará de forma abreviada en este 
apartado. Los resultados obtenidos para el azul de ultramar se 
pueden extender a otros pigmentos naturales y a sus respectivas 
versiones sintéticas. 
Los materiales empleados para este estudio son muestras de 
lapislázuli procedentes de tres minas diferentes de diferentes países, 
Afganistán, Siberia y Chile, y otro sintético, conocido como Blau de 
Guimet, procedente de un cuadro de Ramon Casas i Carbó. En la 
fotografía 2 se pueden ver los tres minerales aportados por el 
Instituto Gemológico Español y el cuadro „Dama en interior‟ prestado 
por el Museu del Modernisme Català. En los cuatro casos se han 
obtenido los espectros y como era de esperar todos presentan las 
bandas del azul de ultramar. 
En la figura 53 se puede observar que todos los espectros son 
prácticamente iguales pero presentan ligeras diferencias en cuanto a 
la posición e intensidad de las bandas. Se ha verificado, en primer 
lugar, que no se trata de ningún error de calibración, ya que de ser 
así todas las bandas se desplazarían la misma cantidad.  En segundo 
lugar, con el fin de obtener mayor precisión, se han dividido los 
espectros en siete segmentos que contienen cada uno, como mínimo, 
una banda Raman del azul de ultramar. A continuación se han 
calculado las distancias euclídeas  entre los espectros de los distintos 
materiales realizando este cálculo para cada uno de los siete 
segmentos seleccionados. 
La fórmula empleada para calcular la distancia euclídea viene dada 
por  
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∫ [  ( )   ( )]
    
  ( ̅ )  ( ̅ )
  Ec. 47 
 
donde   ( ) y   ( ) son los espectros del pigmento A y del 
pigmento B, respectivamente, y   ( ̅ ) y   ( ̅ ) los valores 
espectrales correspondientes a los respectivos centros energéticos, 
calculados para cada segmento de longitud S, y definidos como 
 
 ̅  ∫   ̃ ( )    Ec. 48 
 
donde  ̃( ) es el espectro normalizado respecto de su energía. 
 
Fotografía 2: Lapislázulis de: Siberia a); Afganistán b); Chile c) y 
fotografía de un cuadro de Ramon Casas i Carbó en el que se utilizó azul 
ultramarino sintético d). 
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Figura 53: Espectros Raman del azul ultramar correspondientes a los 
siete segmentos estudiados. 
 
Aplicando la distancia euclídea para los diferentes segmentos se han 
obtenido los resultados que aparecen en la tabla 6, donde se pueden 
observar las diferencias espectrales entre los cuatro azules 
ultramarinos estudiados. Los resultados presentados en la tabla 
muestran que existen diferencias entre los azules de ultramar 
naturales y el azul de ultramar sintético. También pueden observarse 
diferencias entre los pigmentos naturales, con lo cual se evidencia 
que también pueden ser diferenciados entre sí con esta técnica.  
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A mayor valor de la distancia euclídea mayor es la diferencia entre 
ambos materiales. Se puede ver, por ejemplo, que existe mayor 
diferencia entre los lapislázulis extraídos de Chile y de Siberia, que 
entre el lapislázuli extraído de Chile y el azul ultramar sintético. Estas 
diferencias entre los materiales naturales se deben, seguramente, al 
tiempo y a las condiciones en que han cristalizado. 
 
 
Tabla 6: Distancia euclídea (      )  obtenida entre pares de espectros en 
diferentes segmentos. 
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Puede constatarse que la espectrometría Raman puede aplicarse a la 
diferenciación de pigmentos naturales y sintéticos e incluso, en 
algunos casos, para determinar el lugar de procedencia. Esta 
metodología permite, por ejemplo, realizar dataciones de obras de 
arte de manera correcta, ya que hasta ahora no se había diferenciado 
entre pigmentos sintéticos y naturales. 
 
4.1.3 Datación de una obra de arte con espectroscopia Raman. 
En este capítulo se ha puesto de manifiesto que la espectroscopia 
Raman es capaz de distinguir entre pigmentos naturales y sintéticos. 
Esto acompañado de una amplia base de datos con los pigmentos de 
referencia y sus fechas de utilización da lugar a una aplicación de 
gran interés para el sector artístico. 
Con el paso del tiempo, los pigmentos sintéticos han ido sustituyendo 
a los pigmentos naturales, ya sea por su elevado coste o por su 
toxicidad, lo cual ha permitido crear una base de datos con las fechas 
de utilización de cada uno de ellos. Si tenemos en cuenta que la 
espectroscopia Raman aporta la información molecular necesaria para 
la identificación de pigmentos y, además, es capaz de distinguir los 
pigmentos sintéticos de los naturales, tenemos pues una gran 
herramienta para datar una obra de arte.  
Para ilustrar la relevancia de esta aplicación se presenta en este 
proyecto un caso estudiado en este laboratorio sobre un posible 
cuadro de Pablo Ruiz Picasso [27]. El cuadro conocido como “La Niña” 
se muestra en la fotografía 3a tal y como llegó a la UPC. Se procedió 
al análisis de la obra mediante espectroscopia Raman con el objetivo 
de obtener su paleta y, consecuentemente, una datación objetiva de 
la misma. 
En este primer estudio del cuadro se obtuvieron dos paletas 
totalmente contradictorias, una de finales del siglo XIX y otra del 
segundo tercio del siglo XX. Estos resultados ponían de manifiesto 
que el cuadro había sufrido repintes o retoques tiempo después de su 
ejecución. Se realizó una limpieza global del cuadro por profesionales 
del mundo de la restauración a los cuales se les aportaron los datos 
de la paleta original para facilitar su trabajo. En la fotografía 3b se 
puede ver el resultado final de la limpieza realizada, en la cual se 
puede apreciar una gran mejoría en la estética del cuadro, así como 
en la calidad y precisión de los trazos. 
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Fotografía 3: Cuadro “La Niña” a) antes de la limpieza b) después de la 
limpieza. 
 
Con un cuadro totalmente diferente al que llegó en el laboratorio, se 
pudo proceder de nuevo a analizar la pigmentación de la obra. Para 
ello se analizaron las zonas que pueden verse en la fotografía 4 con 
los pigmentos identificados en cada una de ellas: 
 Blanco de plomo (zonas 1, 2, 3, 4, 9, 12) 
 Bermellón (zonas 3, 5, 6, 9, 11, 12) 
 Amarillo de cromo (zonas 7, 8, 9) 
 Minio de plomo (zonas 5, 10) 
 Azul ultramar artificial (zonas 11, 12) 
 Azul de Prusia (zonas 8, 11, 12) 
 Azul de cobalto (zona 9) 
 Carbón vegetal (zonas 13, 14) 
a 
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Fotografía 4: Cuadro “La Niña” con las zonas analizadas. 
 
Y a continuación se muestran en la figura 54 algunos de los espectros 
obtenidos durante el análisis de la obra junto a los patrones de 
referencia de nuestra base de datos.  
En figura 54 se puede ver claramente que el rojo identificado  en las 
zonas 3, 5, 6, 9, 11 y 12 es bermellón. Este pigmento, químicamente 
sulfuro de mercurio, existe en la naturaleza como mineral (cinabrio), 
aunque en pintura se ha utilizado su versión sintética hasta principios 
del siglo XX. No obstante, el bermellón dejo de utilizarse debido a la 
aparición de nuevos rojos y a su alta toxicidad. Lo mismo sucede con 
el minio de plomo identificado en las zonas 5 y 10. También aparecen 
otros pigmentos derivados del plomo que también dejaron de 
utilizarse e incluso en algunos casos se prohibieron. Todo ello nos 
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permite decir que el cuadro debió pintarse como tarde a principios del 
siglo XX. Y la aparición de pigmentos como el amarillo de cromo o el 
azul de cobalto, ambos fabricados por primera vez a principios del 
siglo XIX y empleados en pintura a mediados de siglo, nos permiten 
situar la obra entre 1845 y principios del siglo XX. 
 
 
Figura 54: Espectros Raman de dos rojos encontrados en la obra “La 
Niña”: bermellón a) y minio de plomo b). 
 
Queda por lo tanto evidenciado que la espectroscopia Raman puede 
aportar información de gran utilidad al sector del arte, permitiendo 
identificar de manera inequívoca la paleta del pintor y por lo tanto 
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definiendo su periodo de ejecución. El acceso a esta información 
facilita en gran medida el trabajo que desempeñan después tanto 
historiadores del arte como restauradores. 
 
4.3. Farmacología 
 
4.3.1 Necesidades del sector farmacéutico. 
Las preguntas que generalmente tratan de abordarse en esta área de 
aplicación a través de una técnica como la espectroscopia Raman 
son: ¿Éste es realmente el material que el fabricante dice vender?, o 
¿Qué es este nuevo material?, o ¿Qué impurezas presenta esta 
muestra?, o ¿Por qué este material no se está comporta en un 
reacción química como se había previsto? Este conjunto de preguntas 
tan amplias pueden reducirse a tres preguntas fundamentales: ¿Qué 
es?, ¿Cuánto hay? y ¿Cuándo se ha producido la reacción entre dos o 
más reactivos? 
La espectroscopia Raman responde en tiempo real a estas preguntas 
en el área de la farmacología, haciéndola útil como herramienta de 
monitorización en una línea de producción farmacéutica.  Además al 
ser una técnica de análisis no destructiva, no altera una reacción 
química si se usa como herramienta de monitorización.  
Con ello se consigue no desperdiciar recursos y, descartar a tiempo 
una remesa que no pase por un control de calidad. La espectroscopia 
Raman ha sido una herramienta de vital importancia en muchos 
ámbitos del mundo farmacéutico, sobretodo en análisis cualitativos. 
Se ha utilizado para la identificación de los principios activos y sus 
distintas formas cristalinas en medicamentos así como para sus 
excipientes. Se extiende el uso de la espectroscopia Raman al ámbito 
industrial como técnica de monitorización en la fabricación de 
medicamentos dentro del control de la calidad. Al ser una aplicación 
de uso frecuente, nos ha parecido interesante darlo a conocer a 
través de los medios que disponemos en la UPC. 
 
4.3.2 Baritas de hospital. 
En el presente proyecto final de carrera estudiamos el caso particular 
de la barita, utilizada en hospitales como contraste en distintas 
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pruebas médicas con rayos X. Dependiendo de la zona del cuerpo 
donde se realice la prueba, la barita se ingiere o se aplica por vía 
rectal.  
La barita natural es un mineral que se encuentra en la naturaleza 
como una masa cristalina de distintos colores. La barita pura es 
blanca, sin embargo, debido a sus impurezas puede adoptar distintas 
tonalidades: verdosa, grisácea o rojiza. Los minerales asociados con 
la barita son numerosos: calcopirita, calcita, aragonito, sulfuro, pirita, 
cuarzo, vanadinita, cerusita y fluorita. Por otro lado la barita se 
sintetiza en laboratorios obteniéndose su versión sintética, ésta es la 
que se estudia en este proyecto. 
En el laboratorio de espectroscopia Raman de la UPC se ha analizado 
el contenido de sulfato de bario en dos muestras de Barita en polvo 
de los fabricantes Iberoinversa y Juste. El nombre comercial de estas 
baritas es “blanco fijo”. Se obtiene sintéticamente mediante un 
proceso químico de precipitación, permitiendo una elevada pureza 
química y consiguiendo un tamaño de partícula muy fino.  
A su vez la barita actúa como masificador cuando se mezcla con otros 
pigmentos. En arte se utiliza frecuentemente como masificador 
mezclándolo con pigmentos de coste elevado. Puesto que la barita es 
un material que se emplea en aplicaciones que no guardan relación 
entre sí, consideramos de interés conocer la composición de dos 
baritas que, concretamente se utilizaran para realizar pruebas 
médicas.  
Se han analizado la barita en polvo Barigraf, Enema de 570 gr. con 
97,4 gr. de sulfato de bario del fabricante Juste (fotografía 5) y la 
barita en polvo Barilux de 340 gr. con 327,25 gr. de sulfato de bario 
del fabricante Iberoinvesa (fotografía 6). 
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Fotografía 5: Barita Barigraf del fabricante Juste. 
 
  
Fotografía 6: Barita Barilux del fabricante Iberoinversa. 
 
La barita Barigraf se inyecta por vía rectal y tiene una concentración 
del 17% de sulfato de bario, es decir, encontramos 0.17 gramos de 
sulfato de bario por cada gramo de compuesto. Por su parte, la barita 
Barilux se ingiere por la boca y tiene una concentración del 96.25% 
de sulfato de bario, es decir, encontramos 0.96 gramos de sulfato de 
bario por cada gramo de compuesto.  
Teniendo en cuenta las concentraciones de ambas baritas, la lógica 
indica que deberíamos encontrar una contribución espectral mucho 
más intensa debida a excipientes en la barita Barigraf. Por otro lado, 
la relación entre la intensidad de las bandas Raman correspondientes 
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al sulfato de bario y las correspondientes a los excipientes debería ser 
menor en el caso de la barita Barigraf. 
Para preservar ambos materiales se han resguardado en un tubo de 
ensayo. Para realizar las mediciones se han dispuesto  los tubos de 
ensayo en posición horizontal y se ha proyectado el láser por la 
apertura del tubo, procurándose aplanar todo lo posible la superficie 
de barita donde incide el láser. Como ya se ha comentado, lo idóneo 
es que la luz láser proyectada por el cabezal incida 
perpendicularmente sobre una superficie plana en el material 
analizado. 
En la figura 55 presentamos los espectros obtenidos de las dos 
baritas junto con el espectro de referencia del sulfato de bario. Se ha 
sustraído la línea base de fluorescencia de los espectros 
experimentales y se les ha aplicado un factor de escala para discernir 
con mayor facilidad las diferencias espectrales, tomando como 
referencia el mismo nivel energético en 990 cm-1, la banda 
fundamental del sulfato de bario. Los espectros Raman que se 
presentan de ambas baritas se obtuvieron bajo las mismas 
condiciones de medida (tiempo de adquisición de 300 segundos y 10 
promediados). 
 
Figura 55: Espectros Raman de las baritas: Barigraf a)  y Barilux b). 
Espectro patrón de referencia del sulfato de bario c). 
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A la vista de los espectros presentados en la figura 55 puede 
confirmarse la existencia de sulfato de bario en ambas baritas, dado 
que todas las bandas Raman correspondientes al sulfato de bario 
pueden apreciarse con suficiente calidad.  
En la figura 56 se remarcan las diferencias espectrales apreciadas 
entre las dos baritas analizadas en este apartado, destacando las 
bandas Raman que no corresponden al sulfato de bario.  
 
Figura 56: Espectros Raman de las baritas: Barigraf a) y Barilux b). 
 
En la figura anterior, se aprecia información Raman debida a 
excipientes en ambas baritas. Sin embargo, se precian un mayor 
número  de bandas Raman y de mayor intensidad en los excipientes 
de la barita Barigraf, concretamente, se ha identificado en Barigraf 
información Raman que no es común a Barilux en 433, 1267, 1328 y 
1391 cm-1. Por otro lado se ha detectado una banda común en ambas 
baritas centrada en 1650 cm-1. 
En vista de los resultados obtenidos podemos afirmar que ambas 
baritas contienen sulfato de bario y que existe por lo menos un 
excipiente que es común en ambas baritas. Por otro lado, todo 
apunta que Barigraf se ha sintetizado con al menos un excipiente que 
no está presente en Barilux.  
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En cualquier caso, no se ha observado ningún tipo de 
proporcionalidad entre la intensidad de los excipientes, lo cual 
evidencia una limitación de la espectroscopia Raman: es difícil 
realizar medidas cuantitativas con esta técnica analítica. 
 
4.4. Alimentación 
 
4.4.1 Necesidades del sector alimentario. 
Los alimentos son unos de los productos que más controles de calidad 
deben pasar debido a la relación directa con la salud. Por ello, se ha 
pensado que la espectroscopia Raman puede ser muy útil en este 
sector. La identificación molecular permite saber exactamente que 
contienen los productos alimenticios que comercializan entre países. 
De este modo, se pueden identificar de manera rápida y eficaz 
ingredientes tóxicos, prohibidos en otros países, fraudes en los que se 
hacen pasar unos productos por otros, o bien, adulterados.  
En este capítulo se ha estudiado el colorante naranja utilizado en las 
paellas. La razón por la cual se escogió este colorante en un principio 
fue por saber si tenía algo en común con el azafrán, ya que es su 
sustitutivo debido al alto precio de este.  
 
4.4.2 Ejemplo de un colorante naranja. 
Para realizar este experimento se adquirieron dos botes de colorante 
de diferentes marcas. Ambos especifican que el colorante utilizado es 
la tartracina o E-102. Pero lo que nos ha llamado más la atención es 
que también informa de que no hay que poner más de una cucharada 
para cuatro personas y que podía tener efectos negativos en la 
atención y actividad de los niños. En la fotografía 7 se pueden ver 
ambas etiquetas. 
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Fotografía 7: Etiquetas de los envases de colorante estudiados. 
 
En primer lugar, se han tomado los espectros de ambos colorantes y 
se han comparado con el espectro del azafrán. Como se puede 
observar en la figura 57, no hay ninguna coincidencia entre los 
espectros obtenidos y el del azafrán (figura 58), resultado que era de 
esperar ya que no se nombra en ningún momento el azafrán en los 
ingredientes indicados en el recipiente de ambos colorantes. 
 
 
Figura 57: Espectros Raman de las dos marcas de colorantes estudiados. 
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Figura 58: Espectros Raman del azafrán de diferentes países de origen. 
 
En segundo lugar, se han comparado los espectros obtenidos con los 
pigmentos orgánicos disponibles en nuestra base de datos. Se ha 
podido comprobar que se corresponden con el pigmento amarillo PY-
100 como se puede apreciar en la figura 59. Se han comparado 
también con el espectro de referencia de la tartracina disponible en el 
artículo del Journal of Raman Spectroscopy [28],  descartando de 
este modo que se tratara de la harina de maíz. Se puede afirmar 
entonces que la tartracina y el pigmento amarillo PY-100 son el 
mismo material. 
Por lo tanto, la espectroscopia Raman puede detectar sin ningún tipo 
de problemas este colorante que ya ha sido prohibido en dos países 
de la Unión Europea debido a sus efectos adversos. La tartracina es 
un sustitutivo del colorante natural beta-caroteno debido a que el 
coste de producción es mucho menor. Varios estudios demuestran 
que el colorante E-102 tiene muchos efectos perjudiciales para la  
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Figura 59: Espectros Raman de las dos marcas de colorantes estudiados 
y del pigmento amarillo PY-100 patrón. 
 
salud y especialmente para los niños. Sabiendo que ya ha sido 
prohibido en Noruega y Austria, no sería de extrañar que se prohíba 
también en el resto de la Unión Europea. Por ello se propone como 
una aplicación, entre otras posibles, la identificación de colorantes 
nocivos para la salud, ya que estos pueden utilizarse para adulterar 
los colorantes naturales. 
 
4.5. Materiales de construcción 
 
4.5.1 Necesidades del sector de la construcción. 
Los materiales de construcción también deben cumplir ciertos 
requisitos impuestos por las leyes de cada país. Se han dado casos de 
edificios que se han derrumbado causando pérdidas humanas. Por 
ello, se considera que la espectroscopia Raman puede ser muy útil al 
sector de la construcción.  
La espectroscopia Raman permite identificar de manera simultánea 
los distintos compuestos que conforman un material, por ejemplo, 
resulta efectiva para identificar las distintas impurezas de un 
material. Y, de esta forma, se pueden evitar patologías como la 
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aluminosis, es decir, un exceso formación de alúmina en el cemento 
debido a que éste es muy poroso.  
Para el desarrollo del presente proyecto final de carrera tuvimos 
acceso a una colección de baldosas del Grupo Cosentino (Almería), el 
único fabricante de silestone del mundo. Se han analizado dos tipos 
de baldosas, unas basadas en sílice (SiO2) y otras basadas en mármol 
(CaCO3). A modo de ejemplo, se han analizado alguno de los 
ejemplares representativos de cada tipo de baldosa.  
 
4.5.2 Baldosas sílice. 
En este apartado se estudiarán las siguientes baldosas: Eros Stellar 
(roja), Naranja Fuego,  Nile Leather (amarilla) y Amarillo Arena. En 
las fotografías 8 y 9 se presenta una fotografía obtenida con la 
binocular Leica de cada baldosa de sílice analizada en este proyecto 
donde se puede apreciar su heterogeneidad y donde se anota la 
escala del aumento empleado en mm para tomar la fotografía.  
 
  
Fotografía 8: Fotografías de las baldosas analizadas, de izquierda a 
derecha: Amarillo Arena y Nile Leather.  
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Fotografía 9: Fotografías de las baldosas analizadas, de izquierda a 
derecha: Eros Stellar y Naranja fuego.  
 
El estudio de estas baldosas entraña por tanto una dificultad clara, 
requiere de una resolución espacial muy elevada. Da lugar a una 
limitación inherente a las características del equipo de espectroscopia 
Raman utilizado, en concreto, la lente de focalización utilizada en el 
cabezal óptico. 
Generalmente, para el estudio de materiales que presentan una 
composición heterogénea y que requieren una resolución espacial 
elevada es recomendable utilizar lentes de focalización con un spot 
pequeño, con el ánimo de adquirir el espectro Raman de un 
compuesto concreto. Permite concentrar la potencia que inyecta la 
fuente de excitación en una superficie menor y, generalmente se 
consigue minimizar la contribución espectral de otros compuestos 
colindantes, maximizando la respuesta Raman de un componente en 
concreto. Lamentablemente, no siempre es posible obtener el 
espectro aislado de un compuesto, puesto que el láser puede 
penetrar en una capa interna del material o bien el spot del láser no 
es lo suficientemente pequeño.  
Por otro lado, utilizar una lente de focalización con distancia focal 
menor, permite obtener un espectro Raman de misma calidad en 
menos tiempo de adquisición. Este hecho se debe a que una lente de 
focalización con diámetro de spot pequeño, confina la potencia de la 
fuente de excitación láser en una superficie muy reducida, por lo 
tanto, se obtiene una respuesta mucho más intensa del material. 
Para el estudio de las baldosas del Grupo Cosentino se ha utilizado la 
 112 
 
lente con distancia focal de 1 cm (micro-lente) por los motivos 
mencionados anteriormente. Previa inspección, configurando la 
cámara de TV en el cabezal óptico,  se han analizado los puntos de 
cada baldosa que presentaban un aspecto distinto. Se ha pensado 
que la baldosa podía estar compuesta por materiales diferentes en 
esos puntos, obteniendo así una respuesta Raman distinta  en cada 
zona analizada.  
Los espectros resultantes de analizar distintos puntos han arrojado la 
misma información molecular, es decir solamente se han detectado 
materiales correspondientes al sustrato de la baldosa, presentes en 
todas las zonas analizadas, salvo en las baldosas Eros Stellar y 
Naranja Fuego, donde sí se ha podido identificar pigmentación. Los 
materiales identificados se describen a continuación. 
 
Goma Arábiga (aglutinante) 
La goma arábiga es un polímero de origen natural que se extrae de la 
resina de los árboles. Se utiliza con mucha frecuencia en el sector 
alimentario, farmacéutico y en especial como aglutinante en la 
elaboración de tintes. 
Se ha identificado goma arábiga en las baldosas Amarillo Arena, Nile 
Leather y Naranja fuego. En la figura 60 se presentan los espectros 
obtenidos de las baldosas donde se han identificado las dos bandas 
características de este material centradas en 1001 y 1031 cm-1. 
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Figura 60: Espectros Raman de las baldosas: Nile Leather a), Naranja 
fuego b), Amarillo Arena c). Espectro patrón de referencia de la goma 
arábiga d). 
 
Sílice (sustrato) 
La sílice (SiO2), según como se prepare, sirve para distintas 
aplicaciones. Su versión mineral, el cuarzo, es un mineral compuesto 
por sílice además de otras impurezas y se utiliza con asiduidad en la 
fabricación de vidrio, ladrillos y cemento, el cuarzo molido sirve de 
abrasivo en el cortado de piedras y, el cuarzo en polvo se usa para 
hacer porcelana y papel de lija.  
Se ha identificado sílice en todas las baldosas analizadas, en la figura 
61 se presentan los espectros obtenidos. 
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Figura 61: Espectros Raman de las baldosas: Nile Leather a), Naranja 
fuego b), Amarillo Arena c) y Eros Stellar d). Espectro patrón de 
referencia de la sílice e). 
 
Pigmento rojo orgánico PR57 
Se ha identificado este pigmento rojo orgánico en la baldosa Eros 
Stellar, se trata de un pigmento común en la actualidad. Como se 
puede ver en la figura 62, se han identificado todas las bandas 
Raman características de este pigmento. 
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Figura 62: Espectro Raman de la baldosa Eros Stellar y el espectro patrón 
de referencia del pigmento rojo orgánico PR57. 
 
Oxido férrico 
Se ha encontrado un pigmento rojo de la familia del óxido férrico 
(Fe2O3), su versión mineral, la hematita tiene varios usos 
industriales, la variante roja se usa como pigmento y, en la 
antigüedad se usaba su versión grisácea en la fabricación de espejos 
hallándose  numerosas veces en tumbas egipcias.  
Como se puede ver en la figura 63, se han identificado dos bandas 
Raman características de la familia de los óxidos férricos en 122 y 
192 cm-1. Por lo que todo apunta que el fabricante ha utilizado un 
pigmento de la familia de los óxidos férricos en su elaboración.  
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Figura 63: Espectro Raman de la baldosa Naranja Fuego y el espectro 
patrón de referencia del pigmento rojo óxido férrico. 
 
4.5.3 Baldosas mármol. 
Además de las baldosas de Silestone, se ha decidido también analizar 
las baldosas tradicionales de Cosentino hechas a base de mármol, es 
decir carbonato cálcico. Este mineral puede presentar diversas 
cristalizaciones diferentes en función de las condiciones de 
cristalización, en este caso, nos centraremos en la calcita y el 
aragonito. El objetivo de este análisis es comprobar si se ha utilizado 
el mismo tipo de mármol en las diferentes baldosas y saber con qué 
material se han coloreado, si es que han sido coloreadas. Para ello se 
ha optado por analizar cuatro baldosas que presentan tonalidades 
diferentes como se puede observar en la figura siguiente. Debido a la 
cantidad de pigmentación aparente, se ha decidido trabajar en 
primera instancia con la lente intermedia. 
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Fotografía 10: Baldosas analizadas a) Travertino b) amarilla c) verde de 
Macael d) Anasol. 
 
En las figuras 64 y 65 se pueden ver los espectros Raman obtenidos 
de las baldosas junto con los patrones de referencia. Por una parte, 
en dos de los casos se ha identificado calcita y en los otros dos se ha 
encontrado dolomita (calcita y magnesita). Por otra parte, en ninguno 
de los cuatro casos se han podido identificar los materiales que  dan 
color al mármol a pesar de que en las baldosas su presencia parece 
evidente. No solamente no se han podido identificar, sino que 
tampoco se puede identificar ninguna otra banda que no sea de la 
calcita o de la dolomita. 
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Figura 64: Espectros Raman de las baldosas Travertino, Anasol y el 
espectro patrón de referencia de la calcita. 
 
 
Figura 65: Espectro Raman de la baldosa amarilla, de la baldosa verde y 
espectro de referencia de la dolomita. 
 
En vista de los resultados obtenidos, han surgido varias preguntas, 
qué es el mármol y a qué se deben las diferencias de color. Se ha 
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optado por investigar un poco el mármol con el fin de poder explicar 
los resultados obtenidos tras el estudio de las baldosas. Por ello se 
presenta a continuación una descripción del mármol y de los 
compuestos identificados en las baldosas. 
El mármol es una roca metamórfica compacta de diferentes colores, 
cuyo componente básico es el carbonato cálcico, este supera el 90% 
del total, es translúcido y de color blanco. El 10% restante está 
formado por impurezas del material como pueden ser el cuarzo o la 
pirita, entre otros. Estos minerales son los encargados de aportar 
tonalidades diferentes al mármol. Los colores que puede presentar 
debido a las impurezas son marrón, rojo, verde, gris, negro, amarillo 
e incluso azul y pueden aparecer de forma uniforme o veteada. 
La dolomita es un mineral formado por calcio y magnesio que puede 
ser transformado en calcita y magnesita por acción del agua 
carbónica. Este fenómeno de disolución es reversible. Se trata de un 
mineral incoloro aunque puede presentar tonalidades diferentes si el 
magnesio es substituido por otros componentes como pueden ser el 
cobalto o el hierro.  
Ahora que sabemos un poco más del mármol, puede entenderse por 
qué no se ha encontrado ningún pigmento en los experimentos 
realizados en el laboratorio, a pesar de que las baldosas presentasen 
diferente color. Además, hay que tener en cuenta que las impurezas 
que aportan el color conforman menos del 10% del mármol, y por lo 
tanto la señal Raman de estas es muy débil. Con tiempos de 
adquisición mucho mayores o con otro tipo de lente se debería poder 
identificar la impureza. Por ello se ha optado por medir dos de las 
baldosas con la micro-lente, ya que reducir el tamaño del spot del 
láser es equivalente a hacer un zoom en la zona que deseamos 
analizar. De este modo conseguimos dirigir el rayo de luz sobre la 
impureza, reduciendo en medida de lo posible la presencia de calcita 
en la zona analizada.  
En la figura 66 y 67 se muestran los espectros obtenidos con la 
micro-lente en los cuales se han podido medir las impurezas que dan 
los diferentes tonos al mármol. En el caso de la baldosa amarilla se 
ha podido identificar hidróxido férrico y en el caso de la baldosa verde 
se ha identificado una cristalización de la clorita, de la cual no se 
dispone del patrón de referencia. Por lo tanto, el uso de la micro-
lente nos permite identificar impurezas del carbonato cálcico aunque 
representen menos de un 10% del mineral. 
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Figura 66: Espectro Raman de las impurezas de la baldosa amarilla y 
espectro de referencia del hidróxido férrico. 
 
 
Figura 67: Espectro Raman de las impurezas de la baldosa verde y 
espectro de referencia de la clorita. 
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Por lo tanto la espectroscopia Raman permite identificar los 
materiales que forman las baldosas, tanto el sustrato como las 
impurezas de este. Poder identificar las impurezas de la calcita o de 
la dolomita permite conocer las propiedades de la baldosa, tales 
como pueden ser su resistencia a los ácidos o su comportamiento con 
la temperatura. De modo que se pueden evitar problemas debidos al 
desconocimiento de las impurezas, ya que estas pueden variar las 
características de la calcita o de la dolomita puras.  
Además, la importancia de utilizar la lente de focalización correcta ha 
quedado evidenciada con este caso, en que no había sido posible 
identificar materiales presentes en pequeña cantidad. 
 
4.6. Utensilios de uso cotidiano 
 
4.6.1 Raman en el análisis de utensilios cotidianos. 
La espectroscopia Raman al permitir la identificación de materiales 
orgánicos e inorgánicos puede ser de utilidad en controles de calidad 
que sirvan como garantía sobre productos que son de fácil 
accesibilidad a personas de todas las edades.  
Existe mucha incerteza sobre aquello que pasa por nuestras manos o 
nos llevamos directamente a la boca. Por ello se ha considerado de 
interés analizar algún objeto accesible al ser humano o que pueda ser 
de uso frecuente en general. 
Existen distintos controles de calidad, los controles de calidad propios 
de una empresa para mejorar sus productos y los controles que 
ejercen las instituciones públicas.  
Una línea de fabricación suele tener un control de calidad que suele 
revisarse con cierta periodicidad, dependiendo del tipo de producto 
que fabrique la empresa en cuestión o de la importancia que esta 
misma otorgue a realizar un control de calidad exhaustivo. 
También existen los controles de calidad que realizan las instituciones 
públicas, que regulan los productos que se comercializan en un país. 
Estos controles suelen realizarse en las aduanas o internos al estado 
con el fin de controlar que todo lo producido cumpla con la 
normativa. 
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En cuanto a controles de calidad estatales se puede aplicar la 
espectroscopia molecular a la identificación de pigmentos tóxicos en 
objetos de uso cotidiano o juguetes. En ambos casos se trata de 
identificar materiales prohibidos en un país y que pueden pasar 
desapercibidos por las autoridades. 
Se presentan en este apartado tres ejemplos que demuestran que la 
espectroscopia Raman puede ser de gran utilidad para llevar a cabo 
un control de calidad preventivo en productos de fácil accesibilidad al 
ser humano. 
 
4.6.2 Materiales tóxicos: Pinzas sujetapapeles. 
En este proyecto se ha estudiado la pigmentación de dos pinzas 
adquiridas en una papelería de Barcelona de color rojo y amarillo 
(fotografía 11). Al analizar ambas pinzas se ha encontrado un 
pigmento basado en cromato de plomo, el  amarillo de cromo.  
 
 
Fotografía 11: Fotografía de las dos pinzas analizadas. 
 
En la figura 68 y 69 se presentan respectivamente los espectros 
experimentales obtenidos de la pinza roja y de la pinza amarilla, 
junto con el espectro patrón de los pigmentos amarillo de cromo tipo 
1 y tipo 4, ambos tóxicos. Ambos pigmentos pertenecen a la misma 
clase, pero presentan espectros Raman ligeramente diferentes.  
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Figura 68: Espectro Raman de la pinza roja y espectro patrón de 
referencia del amarillo de cromo tipo 1. 
 
Puede verse en la figura 68, se han hallado las dos bandas 
fundamentales del pigmento amarillo de cromo tipo 1 en el espectro 
obtenido de la pinza roja. El equipo tiene la suficiente resolución 
espectral en este caso para poder discernir el shoulder característico 
del amarillo de cromo tipo 1. 
En el rango espectral comprendido entre 1000 cm-1 y 2000 cm-1 se ha 
identificado la contribución espectral Raman correspondiente a un 
pigmento rojo orgánico no tóxico, que es el pigmento que aporta la 
tonalidad resultante roja a la pinza. Como no aportaba valor al 
objetivo fundamental de este caso experimental, desestimamos 
incluir su contenido espectral en esta memoria. 
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Figura 69: Espectro Raman de la pinza amarilla y espectro patrón de 
referencia del amarillo de cromo tipo 4. 
 
Puede verse en la figura 69, se han hallado las dos bandas 
fundamentales del pigmento amarillo de cromo tipo 4 en el espectro 
obtenido de la pinza roja. 
Históricamente se ha hecho uso de diferentes pigmentos tóxicos para 
la pigmentación de toda clase de objetos. Con el avance de la 
tecnología ha sido posible crear nuevos pigmentos artificiales que no 
son perjudiciales para la salud y, por lo tanto, se ha vetado el uso de 
muchos pigmentos que anteriormente se utilizaban sin ningún tipo de 
control, como por el ejemplo, el amarillo de cromo (cromato de 
plomo). Se conocen muchos pigmentos tóxicos: el amarillo de cromo 
descubierto por Johann Gottlob Lehmann el año 1761, el amarillo de 
Nápoles (antimoniato de plomo) que se empezó a utilizar el año 
1750, el amarillo de cadmio (sulfuro de cadmio) utilizado a lo largo 
del siglo XIX, el óxido de cobalto (óxido de cobalto y alúmina) que se 
empezó a utilizar en el año 1840 o el azul de manganeso (manganato 
de bario) que se empezó a utilizar en el segundo tercio del siglo XIX, 
son ejemplos de pigmentos entre otros muchos que han resultado ser 
tóxicos. 
El amarillo de cromo es un pigmento derivado del cromato de plomo, 
un compuesto químico prácticamente insoluble en agua que se ha 
utilizado como pigmento en el mundo del arte, para composiciones 
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pirotécnicas y otras aplicaciones. Actualmente, se sintetiza en 
laboratorios mediante la reacción de una sal de plomo, con un 
cromato o dicromato de sal disuelto en agua, pudiéndose producir 
distintas tonalidades, desde un pigmento amarillo a un pigmento 
naranja. 
 
4.5.3 Coca-Colas. 
En este apartado trataremos de reproducir lo que podría ser un 
control de calidad en una línea de fabricación. En este caso de estudio 
nos encontramos ante tres Coca-Colas con idioma de impresión 
distinto y pigmentaciones rojas visualmente distintas (fotografía 12). 
La primera de las latas de Coca-Cola esta imprimida en francés, en 
adelante FRA.  
La segunda lata de Coca-Cola esta imprimida en español, en adelante 
ESP, esta presenta el aspecto habitual de las latas de Coca-Cola 
fabricadas en España. 
La tercera y última lata esta imprimida en Danés, en adelante DAN, 
presenta un aspecto distinto a FRA y parecido a ESP. 
 
   
Fotografía 12: Fotografías de las tres latas analizadas, de izquierda a 
derecha: Coca-Cola ESP, DAN y FRA. 
 
Previamente a analizar las latas, se ha comprobado con la lente 
binocular Leica, que toda la superficie roja de la lata presentara una 
pigmentación uniforme. Por lo tanto, solamente se ha analizado un 
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punto rojo para cada una de las latas, ya que analizar distintas zonas 
de la lata con mismo color no aporta información adicional. 
Como punto de partida se han analizado FRA y ESP utilizando en 
primera instancia el láser rojo como fuente de excitación. 
Lamentablemente se ha obtenido una contribución muy elevada de 
ruido shot de fluorescencia, por lo que ha hecho muy difícil una 
diferenciación objetiva de las bandas Raman en cada una de las 
Coca-Colas. En la figura 70 presentamos los resultados obtenidos al 
analizar FRA y ESP con tiempo de exposición de 30 segundos y 12 
promediados, donde ya se aprecian las primeras diferencias 
espectrales entre ambos pigmentos rojos. 
 
 
Figura 70: Espectros Raman de FRA a) y ESP b). 
 
En la figura 70 pueden apreciarse las primeras diferencias 
espectrales, en el margen de frecuencias comprendido entre 1200 y 
1500 cm-1.  
Los resultados obtenidos no se han considerado concluyentes por la 
elevada contribución de ruido shot de fluorescencia medida en ambos 
experimentos, haciendo muy difícil la identificación de las bandas 
Raman en números de onda inferiores a 1150 cm-1. Por lo tanto, 
decidimos utilizar la fuente excitación láser infrarroja, con longitud de 
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onda 785 nm, en los siguientes experimentos. Con una fuente de 
excitación infrarroja cabe esperar un mejor comportamiento del 
material, al hacer uso de una fuente de excitación con longitud de 
onda mayor la energía en los fotones es inferior. Quiere decir que no 
sólo la intensidad Raman se ve reducida, el uso de una fuente con 
longitud de onda infrarroja también reduce fluorescencia emitida por 
el aglutinante existente en el material. Por tanto hay que contemplar 
tiempos de exposición más prolongados cuando se hace uso de una 
fuente de excitación infrarroja. 
Experimentalmente, no es sencillo obtener un espectro donde figuren 
todas las bandas Raman correspondientes al pigmento. Existen 
bandas que son muy débiles, es decir, que el movimiento vibracional 
molecular que refuerza su contribución a esa frecuencia es poco 
probable. Este fenómeno haya su explicación en la polarizabilidad del 
material a una frecuencia concreta, propiedad que se enuncia en la 
Ley de Placzek [29]. 
En la figura 71 se muestran los resultados obtenidos de analizar la 
zona roja de las tres Coca-Colas con el láser infrarrojo. El tiempo de 
exposición empleado ha sido de 60 segundos. 
 
 
Figura 71: Espectros Raman obtenidos de analizar un punto rojo en las 
latas: ESP a), FRA b) y DAN c). Espectro patrón del pigmento rutilo d). 
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En la figura 71 se muestran los espectros experimentales obtenidos 
de analizar un punto rojo de cada lata. Se ha identificado el pigmento 
blanco rutilo, una de las tres cristalizaciones de dióxido de titanio 
(TiO2), en la lata ESP y FRA. Las diferencias espectrales que se 
observaron en el rango de frecuencias comprendido entre 675 y 1500 
cm-1 corresponden a la contribución espectral Raman de pigmentos 
rojos orgánicos.  
 
 
Figura 72: Espectro Raman obtenido de analizar un punto rojo de ESP y 
el espectro patrón del pigmento rojo orgánico PR 53. 
 
Como puede verse en la figura 72, existe mucha información 
molecular en el caso de los pigmentos rojos orgánicos y, hay que 
mencionar que no todas las bandas Raman del pigmento rojo PR 53 
han sido identificables en el espectro obtenido. Mencionar que las 
siglas PR (pigment red) utilizadas en los pigmentos corresponden al 
código internacional de colores. 
Dados los resultados anteriores, se puede considerar que el material 
ha presentado un buen comportamiento, ya que se ha obtenido 
suficiente información molecular (bandas Raman más intensas) y, 
esto ha permitido determinar la existencia del pigmento rojo orgánico 
PR 53,  descartando el resto de espectros patrones de pigmentos 
rojos orgánicos que tenemos registrados en nuestra base de datos.  
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En la figura 73 se presentan los espectros obtenidos de analizar un 
punto rojo en la lata DAN y FRA, donde se evidencia la presencia del 
pigmento rojo orgánico PR48 en ambas Coca-Colas. 
 
 
Figura 73: Espectro Raman obtenido de analizar un punto rojo de: FRA a) 
y DAN b). Espectro patrón del pigmento rojo orgánico PR48 c).  
 
En base a los resultados obtenidos, se puede deducir que las latas 
presentan un color distinto porque se ha utilizado una combinación de 
pigmentos distinta, siendo comunes algunos de los pigmentos 
empleados. La zona roja de ESP contiene rutilo y el pigmento rojo 
orgánico PR53,  FRA contiene rutilo y el pigmento rojo orgánico PR48 
y DAN contiene el pigmento rojo orgánico PR48. 
 
4.5.4 Plastilinas. 
El estudio realizado en este apartado viene motivado por conocer de 
qué está compuesta la plastilina, el poder caracterizar la masa de 
este material e identificar las pigmentaciones utilizadas en su 
fabricación. 
Este caso refleja un procedimiento para caracterizar, con 
espectroscopia Raman, varias muestras de un mismo sustrato con 
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pigmentaciones diferentes. El procedimiento contempla, en primer 
lugar, caracterizar la masa de la plastilina identificando la información 
Raman común a todas las plastilinas analizadas y, posteriormente, 
estudiar la información molecular propia de cada plastilina con el 
ánimo de hallar su pigmentación.  
La plastilina es un material que se ha empleado en muchos ámbitos, 
ya sea como elemento artístico o funcional. Se caracteriza por ser un 
material maleable o flexible, pudiéndose  estirar, partir, mojar, etc. 
Adicionalmente se ha utilizado en el ámbito escolar, siendo accesible 
a niños.  
Se han comprado cinco colores distintos de plastilina del fabricante 
JOVI: rojo, rosa, amarillo claro, amarillo oscuro y negro (fotografía 
13).  
 
 
Fotografía 13: Fotografía de las plastilinas analizadas, de izquierda a 
derecha, plastilina: roja, rosa, amarilla, naranja y negra. 
 
Previamente a analizar las plastilinas, procuramos informarnos de 
qué estaban compuestas. El fabricante nos informó que la plastilina 
se compone de ceras, aceites, almidón, estearatos y pigmentos. 
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Como punto de partida, se han realizado las mediciones configurando 
el láser rojo. Al analizar la plastilina roja, se ha obtenido una elevada 
contribución de ruido shot de fluorescencia que enmascaraba la 
información molecular Raman. Como medida preventiva, para 
conseguir un espectro Raman de calidad en materiales que arrojan un 
elevado nivel de fluorescencia, suele alargarse intencionadamente el 
tiempo de exposición. Con ello, se produce un fenómeno irreversible 
conocido como photobleaching, ya mencionado en el apartado 4.1. 
En la figura 74 se presentan los resultados obtenidos tras haberse 
producido  photobleaching en la plastilina roja durante 24 y 48 horas.  
 
 
Figura 74: Espectros Raman de la plastilina roja tras 24 horas a) y 48 
horas de exposición b). 
 
Puede apreciarse para 48 horas de exposición que la línea base de 
fluorescencia se ha reducido, dejando entrever contenido espectral en 
1647 cm-1 y 1691 cm-1. Hemos querido incluir este espectro para dar 
a conocer esta estrategia, en ocasiones muy efectiva cuando los 
niveles de fluorescencia no son insalvables y, ofreciendo buenos 
resultados en tiempos de exposición significativamente menores a los 
utilizados en la figura 74. 
Las ceras que componen la masa de la plastilinas son las causantes 
del elevado nivel de fluorescencia adquirido en el experimento 
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anterior. Por lo tanto se decide cambiar el láser, y configurar el láser 
infrarrojo a la espera de obtener mejores resultados. 
En la figura 75 se muestran los espectros obtenidos de las cinco 
plastilinas con esta nueva configuración, se contemplaron tiempos de 
adquisición de 300 segundos y el promediando de 60 realizaciones, 
se ha sustraído la línea base de fluorescencia de cada espectro 
obtenido. 
Mencionar que este ha sido el caso experimental donde se ha tenido 
que contemplar mayor tiempo de exposición y número de 
promediados, consumiendo hasta 5 horas de trabajo del equipo por 
plastilina. Cabe destacar que la calidad observada en el espectro de la 
plastilina negra dista respecto a las otras plastilinas, este hecho se ha 
producido porque el negro es el color que absorbe más luz y suele 
requerir tiempos de exposición aún más prolongados. 
 
 
Figura 75: Espectro Raman de la plastilina roja a), naranja b), amarilla 
c), rosa d) y negra e). 
 
En la figura 75 puede apreciarse que todas las plastilinas presentan 
información común en 478, 524, 575, 767, 868, 940, 1029, 1063, 
1127, 1129, 1173, 1296, 1441, 1461 y 1463 cm-1, por lo tanto todo 
apunta a que la información molecular obtenida corresponde al 
sustrato de las plastilinas. Con la ayuda de los espectros de 
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referencia encontrados en una publicación del Journal of Raman 
Spectroscopy y una tesis doctoral de la universidad de Nebraska, se 
ha podido determinar que todas las plastilinas analizadas podrían 
contener ácido esteárico (C18H36O2) y almidón (C6H10O5)n.  
El ácido esteárico es un ácido graso saturado presente en aceites y 
grasas animales y vegetales. A temperatura ambiente es un sólido 
parecido a una cera y se usa con frecuencia en la elaboración de 
velas, jabones y cosméticos. Por su parte, el almidón es un azúcar de 
origen vegetal y la fuente de calorías más importante consumida por 
el ser humano. Está presente en muchos alimentos, parte de las 
propiedades de la harina y de los productos de panadería y repostería 
pueden explicarse conociendo las características del almidón. 
A continuación, se subrayan las bandas Raman que se han 
identificado del ácido esteárico en los resultados obtenidos y se 
presenta el espectro patrón de referencia de [30]. 
Ácido esteárico: 818(w), 848(m), 866(m), 890(w), 909(w), 1062(s), 
1100(m), 1129(s), 1173(m), 1187(w), 1206(w), 1296(s), 1371(w), 
1408(m), 1418(m), 1441(vs), 1463(s), 1474(m), 1498(w), 1648(w). 
 
 
Figura 76: Espectro Raman del ácido esteárico d). 
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Por su parte, se subrayan las bandas Raman que se han identificado 
del  almidón de yuca y su espectro de referencia (figura 76) de [31]. 
Almidón de yuca: 2911(vs), 1461(s), 1396(s), 1380(s), 1340(s), 
1263(m), 1207(w), 1127(s), 1109(s), 1083(s), 1053(s), 941(s), 
868(s), 769(w), 718(w), 615(w), 577(w), 524(w), 478(s), 441(w), 
410(w). 
 
Figura 77: Espectros Raman del almidón de yuca b). 
 
Se han identificado las bandas Raman más intensas del ácido 
esteárico y del almidón en los resultados obtenidos, aunque no se 
han identificado las bandas más débiles. Por tanto, estrictamente no 
se puede garantizar su existencia, pero dada la disposición espectral 
de la bandas y la relación de intensidades observada parece muy 
probable que el sustrato de la plastilina contenga los dos compuestos 
mencionados. Lamentablemente, no se ha obtenido información 
Raman de pigmentos en ninguna de la plastilinas analizadas.  
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4.7. Gemología 
 
4.7.1 Necesidades del sector. 
La necesidad principal de la gemología es saber con exactitud que de 
que gema se trata, ya que tienen un valor muy elevado y 
consecuentemente existe mucho fraude. Por lo tanto, poder saber la 
naturaleza de una gema con total certeza es muy útil para afrontar 
este tipo de problemas.  
Por ello se ha pensado que una aplicación de esta técnica debe ser la 
diferenciación entre piedras preciosas o semipreciosas y sus 
imitaciones, ya sean sintéticas o por otros minerales con los que 
puedan ser confundidas.  Se presenta a continuación un experimento 
que demuestra la utilidad de la espectroscopia Raman en gemología.  
 
4.7.2 Diferenciación entre un diamante y una moissanita. 
Se han analizado en el laboratorio dos piedras aparentemente 
idénticas, un diamante (carbono puro cristalizado) y una moissanita 
(carburo de silicio sintético), con el objetivo de sacar espectros de 
referencia que permitan evitar futuras confusiones o, en el peor de 
los casos, posibles fraudes.  
La moissanita natural es un mineral de origen extraterrestre 
descubierto en 1907, que puede obtenerse desde 1998 mediante la 
síntesis del carburo de silicio (SiC). En su descubrimiento, la 
moissanita fue confundida con el diamante y desde entonces se ha 
empleado en joyería (a veces) de modo fraudulento. Este hecho es el 
motivo que nos ha sugerido la utilización de la espectroscopia Raman 
en el mundo de la gemología, sector que mueve mucho dinero y por 
tanto mucha falsificación. 
En la fotografía 14 se presentan dos fotografías  en las cuales pueden 
verse las dos piedras utilizadas en este experimento. Como se ha 
podido comprobar, es imposible diferenciarlas a simple vista o con el 
uso de una binocular; ni siquiera son diferenciables mediante 
conductibilidad térmica. Además, la dureza de la moissanita es de 
9.5, prácticamente la misma que la del diamante. De ahí la 
importancia de la espectroscopia Raman en el ámbito gemológico. 
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Fotografía 14: Fotografías de la moissanita (izquierda) y del diamante 
(derecha) analizados. 
 
Se presentan en las figuras 78 y 79 los dos espectros Raman 
obtenidos en este experimento, los cuales se proponen como 
espectros de referencia para la futura diferenciación entre diamantes 
y sus posibles falsificaciones mediante el uso de la moissanita. 
 
 
Figura 78: Espectro Raman del diamante. 
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Figura 79: Espectro Raman de la moissanita. 
 
Como se puede observar en la figura 78, el espectro del diamante 
consta solo de una única banda centrada en 1333 cm-1, mientras que 
el espectro de la moissanita (figura 79) presenta cuatro bandas 
centradas en 770, 792, 971 y 1003 cm-1. Por lo tanto, la 
espectroscopia Raman permite diferenciar de manera rápida e 
inequívoca entre un diamante y una moissanita. El tiempo de 
exposición que se necesitó fue de tan solo de 10 segundos para cada 
uno de los espectros. 
De manera análoga, la espectroscopia Raman es también útil para el 
estudio de piedras semipreciosas u otras piedras. De hecho, existe un 
estudio que demuestra que la espectroscopia molecular permite no 
solo la identificación de la esmeralda, sino también diferenciar entre 
una esmeralda de Brasil y una esmeralda de Colombia, cuyos valores 
de mercado son muy diferentes [32]. Ambas esmeraldas se 
diferencias por su distinta fase de cristalización, que al no ser 
idénticas, dan lugar a espectros Raman cuyas bandas presentan 
intensidades relativas diferentes y anchuras diferentes. 
La información que la espectroscopia Raman puede aportar al sector 
de la gemología es pues de gran importancia para catalogar 
correctamente las gemas o para evitar un gran número de estafas. 
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5. Conclusiones 
 
Destacar, ante todo, que la espectroscopia Raman, a pesar de ser muy 
compleja a nivel conceptual, se ha convertido hoy en día en una 
herramienta analítica fundamental tanto a nivel mundial como en 
nuestro país. Ello no es de extrañar si se tiene en cuenta la 
importancia que tiene la información que aporta, ya que se trata de 
información molecular. 
Frente a este tipo de información, y a pesar del coste de un sistema 
Raman, se puede considerar que se trata de una tecnología 
económicamente rentable para el usuario. 
 
Un aspecto esencial es el conocimiento profundo tanto de los 
subsistemas del equipo, de los fenómenos físicos que intervienen, 
como de los parámetros que lo controlan. Al respecto, es fundamental 
la caracterización del ruido en detección, sobre todo teniendo en 
cuenta que, en general, la información Raman es siempre una señal 
óptica muy débil. Otro tema fundamental es tener en cuenta el 
compromiso entre la intensidad óptica del espectro Raman y su calidad 
espectral (resolución). En este sentido, determinar el valor de la 
apertura de luz (entrance slit) y el número de ranuras/mm de la red 
de difracción (grating) adecuados permiten optimizar las prestaciones 
del sistema para cada aplicación concreta y en algunos casos reducir el 
tiempo de laboratorio. 
 
Los casos experimentales estudiados a lo largo del presente proyecto 
han demostrado que, ciertamente, en algunos casos es muy difícil 
obtener una señal Raman de calidad suficiente. Este ha sido el caso, 
por ejemplo, de la identificación de los colorantes utilizados en la 
fabricación de plastilinas. También hay que decir que esta falta de 
calidad se debe más a la fluorescencia del sustrato plástico empleado 
que al colorante en sí. Por lo tanto, destacar la dificultad de adquirir un 
espectro Raman de calidad en materiales que presentan una 
fluorescencia elevada o que tienen una polarizabilidad muy baja en el 
rango de luz roja e infrarroja. 
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Sin embargo, en la mayoría de los casos analizados, la espectroscopia 
Raman ha resultado ser muy satisfactoria en muchos aspectos. Por 
ejemplo, es sencillo saber que el pigmento rojo empleado en una lata 
de Coca-Cola danesa o francesa es el mismo (PR48), pero diferente al 
pigmento rojo empleado en una lata española (PR53). También ha 
resultado relativamente fácil la identificación del pigmento PY100 en 
un producto utilizado como colorante en alimentación (paella). Está 
constado internacionalmente que este producto, denominado 
tartracina (E102), puede provocar, según su ingesta, efectos muy 
nocivos para la salud; de hecho, su uso en alimentación ha sido 
prohibido en varios países de la Unión Europea. En el mismo sentido, 
ha sido sencilla la identificación de pigmentos a base de cromato de 
plomo (muy tóxico) en artículos de accesibilidad cotidiana al mundo 
infantil. Este ha sido el caso al analizar unas pinzas sujetapapeles, las 
cuales estaban coloreadas con amarillo de cromo.  
 
La utilidad de la espectroscopia Raman se ha puesto de manifiesto 
también en el análisis de baldosas del Grupo Cosentino, ya sea en la 
identificación del tipo de sustrato empleado (calcita o sílice, además de 
impurezas), ya sea en el colorante (pigmento o tinte) utilizado en su 
proceso final de fabricación. Se ha observado también que supone un 
reto obtener espectros Raman en materiales oscuros, puesto que 
absorben la luz incidente y apenas dispersan señal. En estos casos la 
única estrategia que se ha considerado es prolongar los tiempos de 
exposición. 
Como un ejemplo más, destacar la facilidad en la diferenciación, 
gracias a la información molecular, entre un diamante natural (carbono 
puro cristalizado) y la moissanita sintética (carburo de silicio) la cual, 
hoy en día, es su mejor imitación. 
 
Finalmente, destacar que nos consideramos afortunados por haber 
podido utilizar un sistema de espectroscopía Raman por fibra óptica de 
última generación. Se ha comprobado, a lo largo de la realización del 
presente proyecto, que se trata de un equipo de altas prestaciones 
tanto en lo que se refiere a sus bajos niveles de ruidos como en cuanto 
a su calidad espectral. 
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Sólo resta proponer algunas futuras líneas de investigación para hacer 
esta técnica analítica más útil de lo que ya es a día de hoy. 
 Creación de una amplia base de datos de espectros Raman de 
referencia más allá de los pigmentos. 
 Identificación automática de espectros Raman experimentales en 
condiciones de baja calidad. 
 Investigación de espectros Raman en mezclas de sustancias. 
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Anexos 
 
Anexo 1: Centros de espectroscopia 
Raman nacionales 
Este anexo contiene los principales grupos de investigación que utilizan 
la espectroscopia Raman como herramienta de trabajo, así como su 
actividad profesional más reciente. 
Cabe destacar que las prestaciones de los equipos empleados varían 
en función de la índole del material analizado para cada ámbito de 
estudio. Desde finales de los años 80, ha habido una gran evolución en 
cuanto a las técnicas empleadas a nivel nacional. 
Se presentan los centros de investigación que se han localizado, 
basándose en información encontrada en internet y publicaciones 
realizadas en la última década. También se incluyen aquellas entidades 
que disponen de un equipo de espectroscopia Raman y que no se 
centran en ninguna área de aplicación científica concreta. Pedimos 
disculpas de antemano, si por omisión, no hemos incluido algún centro 
de investigación nacional que investigue con espectroscopia Raman. 
 
Santiago de Compostela (Galicia) 
Unidad IR-Raman de la red de infraestructuras de apoyo a la 
investigación y al desarrollo tecnológico (RIAIDT), Universidad 
de Santiago de Compostela. 
Responsable: Ezequiel Vázquez Fernández. 
Integrantes: Aida González Pazos, Xabier López Rodríguez. 
Área de aplicación: presta servicios generales de la espectroscopia 
Raman. 
Equipos Raman: 
 Espectrómetro IFS-66v, de Brunker. 
 Espectrómetro 670 IR, de Varian. 
 Espectrómetro Raman InViaReflex, de Renishaw. 
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Madrid (Comunidad de Madrid) 
Instituto de Estructura de la Materia (IEM), CSIC 
Responsable: Dr Juan Ortigoso Martínez. 
Integrantes: Dr. José Luis Doménech Martínez, Dr. José María 
Fernández Sánchez, Dra. Isabel Tanarro Onrubia, Dr. Raúl Z. Martínez 
Torres, Dra. Belén Maté Naya, Dr. Julio Santos Gómez, Dr. Guzmán 
Tejeda Gala, Dr. Vicente Timón Salinero, Dr. Rafael Escribano Torres, 
Dr. Víctor J. Herrero Ruiz, Dr. Salvador Montero Ruiz. 
Publicaciones representativas: 
 R. Lemus, M. Sánchez-Castellanos, F. Pérez-Bernal, J. M. 
Fernández, M. Carvajal, “Simulation of the Raman spectra of 
CO2: Bridging the gap between algebraic models and 
experimental spectra”, Journal of Chemical Physics, 2014, 141. 
 H. Aouididi, D. Bermejo, R.Z. Martínez, V. Boudon, “High-
resolution stimulated Raman spectroscopy and analysis of the 
ω1/ω5 (C-H) stretching dyad of C2H4.”, J. Raman Spectroscopy, 
2013, 44, 590. 
 A. Ballandras, M. Cirtog, M.A. Loroño, M.T. Burgeois, M. 
Rotger,D. Bermejo, R.Z. Martínez, J.L. Doménech, V. Boudon, 
"High-resolution stimulated Raman spectroscopy and analysis of 
the ω2 and ω3 bands of C2H4.", Journal of Raman 
Spectroscopy, 2013, 44, 1033. 
Área de aplicación: estructura de materiales. 
Equipos Raman: 
 Espectrómetro Raman RM2000, de Renishaw. 
 Espectrofotómetro Raman InVia Reflex, de Renishaw. 
 Espectrofotómetro FT-Raman MultiRam, de Bruker. 
 Espectrómetro Raman portátil Inspector Raman, de DeltaNu. 
Otros Equipos:  
 Espectrofotómetro UV-VIS UV-3600, de Shimadzu. 
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 Fluorómetro en tiempo real VTM, de EasyLife. 
 Espectrómetro de luminiscencia L-45, de Perkin-Elmer. 
 
Centros de Apoyo a la Investigación (CAI) e Instalación 
Científico Tecnológica Singular (ICTS), Universidad 
Complutense de Madrid (UCM) 
Responsable: Dr. Francisco Ortega Gómez. 
Integrante: Dr. José Emilio Fernández Rubio. 
Publicaciones representativas: 
 E. Guzmán, F. Ortega, N. Baghdadli, G. Luengo, R.G. Rubio, 
“Effect of the molecular structure on the adsorption of 
conditioning polyelectrolytes on solid substrates”, Colloids and 
Surfaces A: Physicochemical and Engineering Aspects, 
2011, 375, 209. 
   Eduardo Guzman, Francisco Ortega, Margarita G. Prolongo, 
Victor M. Starov, Ramon G. Rubio, “Influence of the molecular 
architecture on the adsorption onto solid surfaces: Comblike 
polymers”, Phys. Chem. Chem. Phys., 2011, 13, 16416. 
Área de aplicación: química. 
Equipos Raman: 
 Espectrómetro FT-IR 750, de Nicolet Magna. 
 Espectrómetro Raman XY, de Dilor. 
Otros equipos: 
 Espectrómetro de correlación fotónica CGS-8F, de ALV. 
 Cabina de flujo laminar BH-100, de Telstar. 
 Elipsómetro de imagen automatizado EP3, de Nanofilm. 
 Refractómetro absoluto Pulfrich PR2, de Carl Zeiss. 
 Refractómetro diferencial BI-DNDC, de Brookhaven. 
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Centro de microscopía Raman e infrarroja. Facultad de ciencias 
de la UNED 
Responsable: Dr. Antonio Herranz Gismero. 
Integrantes: Dr. Egor Gavrilenko, Dr. Jose María Gavira Vallejo, Dra. 
Mercedes Iriarte Cela. 
Publicaciones representativas: 
 À. Pitarch, J.F Ruiz, S. Fernández de Ortiz de Vallejuelo, A. 
Hernanz, M. Maguregui, J. M. Madariaga, “In situ 
characterization by Raman and X-ray fluorescence spectroscopy 
of post-Paleolithic blackish pictographs exposed to the open air 
in Los Chaparros shelter”, ANALYTICAL METHODS, 2014, 6, 
6641. 
 A. Hernanz, J. F. Ruiz-López, J. M. Madariaga, E. Gavrilenko, M. 
Maguregui, S. Fdez-Ortiz de Vallejue, I. Martínez-Arkarazo, R. 
Alloza-Izquierdo, V. Baldellou-Martínez, R. Viñas-Vallverdú, A. 
Rubio i Mora, À. Pitarchband, A. Giakoumakib, “Spectroscopic 
characterisation of crusts interstratified with prehistoric paintings 
preserved in open-air rock art shelters”, Journal of Raman 
Spectroscopy, 2014, 45, 1236. 
 M. Iriarte, A. Herranz, J. F. Ruiz-López, S. Martín, “μ-Raman 
spectroscopy of prehistoric paintings from the Abrigo Remacha 
rock shelter (Villaseca, Segovia, Spain)”, Journal of Raman 
Spectroscopy, 2013, 44 ,1157. 
Área de aplicación: arte y conservación de patrimonio histórico. 
Equipos Raman: 
 Microscopio Raman LabRam HR-800, de Jobin Yvon. 
 Microscópio Raman portátil InnoRam 785H, de BWTEK. 
 
Valladolid (Castilla y León) 
Unidad de espectroscopia Raman e Infrarrojo de Cristales y 
Minerales del CSIC, integrada al Centro de Astrobiología, 
Universidad de Valladolid. 
Responsable: Dr. Fernando Rull Pérez. 
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Integrantes: Dr. Jesús Medina García, Dr. Jesús Martínez Frías, Lda. 
Gloria Venegas del Valle, Ldo. Jose Antonio Manrique, Ldo. Antonio 
Sansano, Ldo. Aurelio Sanz-Harranz, Ldo. Alejandro Catalá Espí, Ldo. 
Rafael Julio Navarro. 
Publicación representativa: 
 F. Gázquez, F. Rull, J.M. Calaforra, G. Venegas, J.A. Manrique, 
A. Sanz, J. Medina, A. Catalá-Espí, A. Sansano, R. Navarro, P. 
Forti, J. De Waele, J. Martínez-Frías,“Mineralogical and 
geochemical characterization of hydrated minerals from 
subterranean environments: implications for planetary 
exploration”, Estudios Geológicos, 2014, 70(2), 9. 
Áreas de aplicación: cristalografía y mineralogía. 
Equipo Raman: 
 Espectrómetro FT-Raman, de Perkin-Elmer. 
Otros equipos: 
 Espectrofotómetro HG2S, de Ramanor. 
 
Dpto. de Física de la Materia Condensada, Cristalografía, y 
Mineralogía, Universidad de Valladolid 
Responsable: Dr. Juan Jiménez. 
Integrantes: Dr. Miguel Ángel González, Dra. Pilar Iñiguez de la 
Torre, Dr. Ángel Carmelo Prieto, Dra. Esther Martín, Dra. Pilar Martín, 
Dr. Óscar Martínez, Dr. Alfredo Torres, Dr. Jorge Souto, Dra. Vanesa 
Hortelano Santos y Ldo. Manuel Avella. 
Publicaciones representativas:  
 A. C. Prieto, O. Martínez, J. Souto, M. Avella, A. Guedes, “Study 
of a tabernacle with a remarkable architectural structure: In situ 
examination using Raman spectroscopy”, Journal of Raman 
Spectroscopy, 2013, 44, 1156. 
 A. Torres, O. Martínez, C. Prieto, J. Jiménez, A. Rodríguez, J. 
Sangrador, T. Rodríguez, “Raman Spectroscopy of Group IV 
Nanostructured Semiconductors: Influence of Size and 
Temperature”, MRS Symp. Proc., 2009, 1145, 4. 
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 O. Martínez, H.Angulo, M.Avella, M.A. González, L.F. Sanz 
Santacruz, B. Gerard, E. Gil Lafon, “Spectral image 
Cathodoluminescence, photoluminescence and Raman study of 
GaAs layers grown on Si substrates”, Superlatt. Microstr, 2009, 
45, 214. 
Áreas de aplicación: cristalografía y mineralogía. 
Equipo Raman:  
 Espectrómetro LABRAN HR 800 UV Horiba, de Jobin  Yvon.  
 
Guipúzcoa (País Vasco) 
Laboratorio singular de multiespectroscopias Acopladas 
(LASPEA). Unidad de apoyo tecnológico de la Universidad del 
País Vasco 
Responsable: Dr. Alfredo Sarmiento. 
Publicación representativa: 
 Alonso-Olazabal, M. Olivares, L. Ortega, X. Murelaga, J. J. 
Bienes, A. Sarmiento, N. Etxebarria, “Classification of glazed 
potteries from Christian and Muslim territories (Late Medieval 
Ages, IX-XIII centuries) by micro-Raman spectroscopy”, Journal 
of Raman Spectroscopy, 2012, 43, 1811. 
Área de aplicación: servicios generales de espectroscopia Raman. 
Equipo Raman: 
 Microscopio InVia Raman, de Renishaw. 
Otros equipos: 
 Microscopio IRT-4000 FT-IR, de Jasco. 
 Microscopio SEM EVO 40, de Carl-Zeiss. 
 
Ikerkuntza eta Berrikuntza Analitikoa (IBEA), Departamento de 
química aplicada, Universidad del País Vasco 
Responsable: Dr. Juan M. Madariaga. 
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Integrantes: Dr. Luis Ángel Fernández Cuadrado, Dr. Néstor 
Etxebarria Loizate, Dra. Marian Olazabal Dueñas, Dr. Gorka Arana 
Momoitio, Dr. Alberto de Diego Rodriguez, Dra. Olatz Zuloaga Zubieta, 
Dra. Aresatz Usobiaga Epelde, Dra. Irantzu Martinez Arkarazo, Dr. 
Kepa Castro Ortiz de Pinedo, Dra. Ailette Prieto Sobrino, Dra. Maitane 
Olivares Zabalandikoetxea, Dr. Asier Vallejo Ruiz, Dra. Maite 
Maguregui Hernando 
Publicaciones representativas: 
 H. Morillas, H. Maguregui, J. Trebolazabala, J.M. 
Madariaga,“Nature and origin of white efflorescence on bricks, 
artificial stones, and joint mortars of modern houses evaluated 
by portable Raman spectroscopy and laboratory analyses”, 
Spectrochimica Acta Part A: Molecular and Biomolecular 
Spectroscopy, 2015, 136, 1195. 
 J. M. Madariaga, M. Maguregui, S. Fdez-Ortiz De Vallejuelo, U. 
Knuutinen, K. Castro, I. Martinez-Arkarazo, A. Giakoumaki, A. 
Pitarch,“In situ analysis with portable Raman and ED-XRF 
spectrometers for the diagnosis of the formation of efflorescence 
on walls and wall paintings of the Insula IX 3 (Pompeii, Italy)”, 
2014, 45, 1059. 
 M. Maguregui, K. Castro, H. Morillas, J. Trebolazabala, U. 
Knuutinen, R. Wiesinger, M. Schreinerd, J. M. 
Madariaga,“Multianalytical approach to explain the darkening 
process of hematite pigment in paintings from ancient Pompeii 
after accelerated weathering experiments”, Analitycal Methods, 
2014, 6, 372. 
Áreas de aplicación: química, diagnóstico y restauración de 
patrimonio histórico y medio ambiente. 
Equipos Raman: 
 Espectrómetro RA-100, de Renishaw. 
 Espectrómetro InnoRam, de BWTEK. 
Otros equipos: 
 X-MET 5100, de Oxford. 
 6200 FT-IR, de Jasco. 
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 670 UV-Vis, de Jasco. 
 FT-IR, de Exoscan. 
 LIBS EasyLibs, de EVIAN. 
 
Barcelona (Cataluña) 
Laboratorio Raman dels Centres Científics i Tecnològics de la 
Universitat de Barcelona 
Responsable: Dr. Tariq Jawhari Colin. 
Publicaciones representativas:  
 E.  udigier,  .  arcones, I. Luck,  . Jawhari Colin,  . Pérez-
 odr  guez,  . Scheer, “Quasi real-time Raman studies on the 
growth of Cu–In–S thin films”, Journal of Applied Physics, 2004, 
95, 5153. 
 E. Rudigier, Ch. Pietzker, M. Wimbor, I. Luck, J. Klaer, R. Scheer, 
B. Barcones, T. Jawhari Colin, J. Alvarez-Garcia, A. Perez-
Rodriguez, A. Romano-Rodriguez, “Real-time investigations of 
the influence of sodium on the properties of Cu-poor prepared 
CuInS2 thin films”, Thin Solid Films, 2003, 431–432,  110-115. 
Área de aplicación: servicios generales de la espectroscopia Raman. 
Equipos Raman: 
 Microscopio HR800 LabRam, de Jobin Yvon. 
 Micro/macro-espectrómetro Raman T64000, de Jobin Yvon. 
 Sistema Raman VisHead, de Jobin Yvon. 
 
Grupo de Comunicaciones Ópticas, Universitat Politécnica de 
Catalunya 
Responsable: Dr. Sergio Ruiz Moreno. 
Integrantes: Dra. Mª José Soneira Ferrando, Dra. Rosana Pérez 
Pueyo, Dra. Mª Concepción Chillón Domínguez, Dra. Mónica Breitman, 
Ing. Antonio Ramos de Torres. 
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Publicaciones representativas:  
 A. R. De Torres, S. Ruiz-Moreno, A. López-Gil, P. Ferrer, M. 
C.Chillón, “Differentiation with Raman spectroscopy among 
several natural ultramarine blues and the synthetic ultramarine 
blue used by the Catalonian modernist painter Ramon Casas i 
Carbó”, Journal of Raman Spectroscopy, 2014, 45, 1279. 
 P. Ferrer, S. Ruiz-Moreno, A. Lopez-Gil, M. C. Chillón, C. 
Sandalinas, “New results in the characterization by Raman 
spectroscopy of yellow pigments used in ceramic artworks of the 
16th and 17th centuries”, Journal of Raman Spectroscopy, 2012, 
43, 1805. 
Área de aplicación: arte y conservación del patrimonio histórico. 
Equipos  Raman: 
 Equipo de espectroscopia Raman Induram, de Jobin Yvon. 
 Espectrómetro Raman portátil iHR320, de Jobin Yvon. 
Otros equipos: 
 Lente binocular MZ125, de Leica. 
 Láser UV pulsado Polaris III, de New Wave Research. 
 Cámara infrarroja Unic, de Iris. 
 
Tarragona (Cataluña) 
Departamento de Química analítica y química orgánica, 
Universitat Rovira i Virgili 
Responsable: Dr. F. Xavier Rius Ferrús. 
Publicaciones representativas:  
 M. I. López, E. Trullols, M.P. Callao, I. Ruisánchez, “Multivariate 
screening in food adulteration: untargeted versus targeted 
modelling”, Food Chemistry, 2014, 147, 177. 
 A. S. Luna, I. C. A. Lima, W. Fortunato Carvalho da Rocha, J. 
Araujo, O. Kuznetsov, E. H. Martins Ferreira, R. Boque, J. Ferre, 
“Classification of soil samples based on Raman spectroscopy and 
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X-ray fluorescence spectrometry combined with chemometric 
methods and variable selection”, Analytical Methods, 2014, 6, 
8930.  
 Carolina V. Di Anibal, Lluís F. Marsal, M. Pilar Callaoa, I. 
Ruisánchez, “Surface Enhanced Raman Spectroscopy (SERS) and 
multivariate analysis as a screening tool for detecting Sudan I 
dye in culinary spices”, Spectrochimica Acta Part A, 2012, 87, 
135. 
Áreas de aplicación: química y ciencias de la alimentación. 
Equipos Raman:  
 Espectrómetro Raman FT-IR, de Renishaw. 
Otros equipos: 
 Microscopio confocal Leica DM 2500. 
 FT-IR Iluminado IR II, de Smith. 
 
Alicante (Comunidad Valenciana) 
Servicios Técnicos de investigación, Unidad de rayos X de 
monocristal y espectroscopias vibracional y óptica, Universidad 
de Alicante 
Responsables: Dra. Tatiana Soler García y Dr. Jerónimo Juan Juan. 
Publicaciones representativas:  
 E. Laga,  A. García-Montero,  F. J. Sayago,  T. Soler,  S. 
Moncho,  C. Cativiela, M. Martínez, E. P. Urriolabeitia, 
“Cyclopalladation and Reactivity of Amino Esters through C-H 
Bond Activation: Experimental, Kinetic, and Density Functional 
Theory Mechanistic Studies”, Chemistry - A European Journal, 
2013, 19, 17389. 
 J.P. Marco-Lozar, J. Juan-Juan, F. Suárez-García, D. Cazorla-
Amorós, A. Linares-Solano, “MOF-5 and activated carbons as 
adsorbents for gas storage”, International Journal of Hydrogen 
Energy, 2012, 37, 2370. 
Área de aplicación: química. 
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Equipos Raman: 
 Espectrómetro Raman LabRam, de Jobin Yvon. 
 Espectrómetro FT-Raman RFS/100 con microscopio, de Bruker.  
 
Santander (Cantabria) 
Grupo de altas presiones y espectroscopia, Universidad de 
Cantabria 
Responsable: Dr. Fernando Rodríguez. 
Integrantes: Dr. Rafael Valiente, Dr. Carlos Renero-Lecuna, Dr. 
Jesús A. González, Dr. Fernando Aguado, Dr. Ignacio Hernández, Dra. 
Susana Gómez. 
Publicaciones representativas: 
 J. A. Barreda-Argu eso, L. Nataf, Y. Rodríguez-Lazcano, F. 
Aguado, J. González, R. Valiente, F. Rodríguez, H. Wilhelm, A. P. 
Jephcoat, “Bulk and Molecular Compressibilities of 
Organic−Inorganic Hybrids [(CH3)4N]2MnX4 (X = Cl, Br); Role of 
Intermolecular Interactions”, Inorganic Chemistry, 2014, 53, 
10708. 
 
 R. Valientea, C. Renero-Lecuna, F. Rodríguez Aguado, J. A. 
González, “Role of high pressure for understanding luminescent 
phenomena”, Journal of Luminiscence, 2014. (Pendiente de 
publicarse, disponible online) 
 E. del Corro, J. G. Izquierdo, J. González, M. Taravillo, V. G. 
Baonza, “3D Raman mapping of uniaxially loaded 6H-SiC 
crystals”, Journal of Raman Spectroscopy, 2013, 44, 758. 
Área de aplicación: estudio de comportamiento de materiales en 
condiciones extremas. 
Equipo Raman: 
 Triple monocromador T64000, de Horiba. 
 Láser INNOVA 60, de Coherent. 
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 Espectrómetro Lambda 9, de Perkin Elmer. 
 Láser de kripton CR-500K, de Coherent. 
 Espectrómetro HR-320, de Jobin Yvon 
 Monocromador Pro-300i, de ARC 
Otros Equipos: 
 OPO “Optical Parametric Oscilator”. 
 Moduladores mecánicos y acustópticos. 
 
Sevilla (Andalucía) 
Laboratorio de espectroscopia Raman, Universidad Pablo de 
Olavide 
Responsable: Dra. Ana Paula Zaderenko. 
Publicaciones representativas: 
 M. Oropesa-Ávila , Y. Andrade-Talavera, J. Garrido-Maraver, M. 
D. Cordero, M. de la Mata, D. Cotán, M. V. Paz, A.D. Pavón, E. 
Alcocer-Gómez, I. de Lavera, R. Lema, A. P. Zaderenko, A. 
Rodríguez-Moreno, J. A. Sánchez-Alcázar, “Stabilization of 
apoptotic cells: generation of zombie cells”, Cell Death & Disease, 
2014, 5, 1369. 
 C. Caro, C. López-Cartes, P. Zaderenko, J.  . Mejías, “ hiol-
immobilized silver nanoparticle aggregate films for surface 
enhanced Raman scattering”, Journal of Raman Spectroscopy, 
2008, 39, 1162. 
Área de aplicación: biología. 
Equipo Raman: 
 Microscopio Raman Senterra, de BRUKER. 
 
Zaragoza (Aragón) 
Grupo de espectroscopia láser y medio ambiente, Universidad 
de Zaragoza 
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Responsable: Dr. Jesús Manuel Anzano Lacarte. 
Integrantes: Dr. Justiniano Casas González, Dr. Roberto Jesús 
Lasheras, Dr. Francisco Bayo, Dr. Miguel Escudero, Dra. Paula 
González. 
Publicaciones representativas: 
 J. Anzanoa, S. Sangüesaa, J. Casas, M. Á. Magallón, M. 
Escudero, J.  nware, U. Shafiquef, “ nalysis of  oman-Hispanic 
Archaeological Ceramics Using Laser-Induced Breakdown 
Spectroscopy”, Analytical Letters, 2015. 
 R.J. Lasheras, C. Bello-Gálvez, J.M.  nzano, “Quantitative 
analysis of oxide materials by laser-induced breakdown 
spectroscopy with argon as an internal standard”, 
Spectrochimica Acta Part B: Atomic Spectroscopy, 2013, 82, 65. 
Áreas de aplicación: química, ciencias medioambientales y arte y 
conservación del patrimonio histórico. 
Equipo Raman: 
 Láser pulsado Brilliant.  
 Láser sintonizable LP603, de Solar Láser Systems. 
 Detector CCD DH734, de Istar.  
Otros equipos: 
 Porto-LIBS. 
 Espectrógrafo Mechelle.  
 Colector Colimador CC52. 
 
Jaén (Andalucía) 
Grupo de innovaciones en análisis químico FQM363 dentro del 
departamento de Química Física y Analítica, Universidad de 
Jaén 
Responsable: Dra. Mª Luisa Fernández De Córdova 
Integrantes: Dra. María José Ayora Cañada, Dra. Ana Domínguez 
Vidal, Dr. Eulogio Llorent Martínez, Dra. Lucía Molina García, Dra. Pilar 
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Ortega Barrales, Dra. María Isabel Pascual Reguera, Dr. Antonio Ruiz 
Medina,  
Publicaciones representativas:  
 V. Aranda, A. Domínguez-Vidal, F. Comino, J. Calero, M.J. Ayora-
Cañada, “Agro-environmental characterization of semi-arid 
Mediterranean soils using NIR reflection and mid-IR-attenuated 
total reflection spectroscopies”, Vibrational Spectroscopy, 2014, 
74, 88. 
 E. J. Llorent-Martínez, A. Domínguez-Vidal, R. Rubio-Domene, 
M.I. Pascual-Reguera, A. Ruiz-Medina, M.J. Ayora-Cañada, 
“Identification of lipidic binding media in plasterwork decorations 
from the Alhambra using GC–MS and chemometrics: Influence of 
pigments and aging”, Microchemical Journal, 2014, 115, 11. 
Áreas de aplicación: arqueometría, agroalimentación y ciencia de los 
materiales. 
Los siguientes equipos pertencen al Centro de Instrumentación 
Científico Técnica de la Universidad de Jaén. 
Equipos Raman: 
 Espectrómetro inVia Raman, de Renishaw. 
 MultiRam FT-Raman, de Brunker. 
Otros Equipos: 
 Microscopio confocal DM LM, de Leica. 
 
Guadalajara (Castilla La Mancha) 
Geospectra Scientific Solutions 
Responsable: Dr. César Menor Salvan. 
Publicaciones representativas: 
 C. Menor-Salván, A. C. Ruiz, I. R. Márquez, “Caracterización por 
espectroscopia Raman de los sulfatos básicos de cobre del filón 
“ erreras” (Villanueva del Duque, Córdoba, España)”, ACOPIOS 
Revista Ibeérica, 2014. 
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 F. Tornos, Francisco Velasco, C. Menor-Salván, A. Delgado, J. F. 
Slack, J. M. Escobar, “Formation of recent Pb-Ag-Au 
mineralization by potential sub-surface microbial activity”, 
Nature Communications, 2014, 5, 4600. 
Áreas de aplicación: química, mineralogía, arte y conservación de 
patrimonio histórico. 
Equipos Raman: 
 Dos espectrómetros Raman BW-Tek modulares. 
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Anexo 2: Centros de espectroscopia 
Raman internacionales 
Este anexo recaba información sobre los centros internacionales de 
mayor prestigio que utilizan la espectroscopia Raman a nivel mundial. 
El objetivo de ello es conocer los campos de aplicación en que trabajan 
estos laboratorios. 
En vista del gran número de centros que se han hallado, se ha 
decidido nombrar alguno de los más importantes en cada campo de 
aplicación o en su defecto el más importante del país. 
Lo primero que se puede observar es que la gran mayoría de centros 
se localizan en Estados Unidos, ya sean empresas privadas o 
laboratorios universitarios. El resto de centros relevantes se sitúan en 
Europa, Japón o China, lo que era de esperar ya que se tratan de los 
países más desarrollados del mundo. 
 
National Aeronautics and Space Administration (USA) 
La NASA cataloga la espectroscopia Raman como una técnica que no 
requiere contacto, que no es destructiva y que permite la identificación 
de materiales desconocidos sin necesidad de tomar muestras. Por ello 
se trata de una técnica ideal para trabajos in-situ en sus misiones 
espaciales, ya que les permite analizar la superficie de los planetas, 
asteroides o lunas sin necesidad de traer muestras.  
Por su parte la NASA está desarrollando nuevos equipos de 
espectroscopia Raman que permitan reducir los problemas con la 
fluorescencia. Además debido a las características de sus misiones, la 
reducción del consumo de los equipos es de vital importancia. 
Publicación representativa: 
http://www.nasa.gov/centers/ames/pdf/663487main_tech_handbook_
46.pdf 
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MIT-Laser Biomedical Research Center (George R. Harrison 
Spectroscopy Laboratory) (USA) 
Este laboratorio, fundado en 1931 por Karl T. Compton y George R. 
Harrison, es uno de los más importantes a nivel mundial en cuanto a 
espectroscopia Raman e infraroja.  
El objetivo principal de este centro es ampliar conocimientos en la  
investigación atómica y molecular con el fin de avanzar en los campos 
de la biología y de la biomedicina. Esto es posible gracias a la 
financiación que recibe del National Institutes of Health. Aunque 
también se llevan a cabo proyectos independientes del gobierno o de 
instituciones industriales, siempre que estén relacionados con la 
investigación biomédica, desarrollo farmacéutico y diagnósticos 
médicos. 
La ventaja de la espectroscopia Raman en este campo es que permite 
el seguimiento en vivo de las moléculas manipuladas o estudiadas, y 
así, saber cómo son afectadas por los tratamientos recibidos. Además 
del seguimiento, la espectroscopia molecular permite diagnosticar 
diversos tipos de cánceres y otras enfermedades de manera rápida y 
no invasiva. 
Web: http://web.mit.edu/spectroscopy/overview/ 
 
UNC Energy Frontier Research Center (USA) 
La University of North Carolina junto con otros centros ha creado el 
que posiblemente sea el centro más importante del mundo en cuanto a 
la investigación de energía solar. Solar Fuels está formado por el U.S. 
department of Energy, la Universidad de carolina del norte, la 
universidad de Florida y por el RASEI (Renewable And Sustainable 
Energy Institute) y además colabora con científicos de prestigio 
mundial de otros centros como la universidad politécnica de Lausanne.  
Este centro dispone de unas instalaciones dedicadas únicamente a la 
espectroscopia que cuentan con varios laboratorios, en uno de ellos 
disponen de la última tecnología Raman.  
El objetivo de este centro es mejorar el sector de las energías 
renovables, y fundamentalmente la energía solar. Una de las 
necesidades que requieren es un conocimiento molecular que les 
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permite mejorar las propiedades de algunos materiales. Para ello 
hacen uso de la espectroscopia Raman entre otras técnicas. 
Web: http://www.efrc.unc.edu/research/index.html 
 
Cornell Center for Materials Research (Ithaca) 
Como su nombre indica se trata de un centro especializado en 
ingeniería de materiales en el cual también se emplea la 
espectroscopia molecular como complemento a otras técnicas. Está 
situado en Ithaca, Nueva York, y su campo de aplicación está centrado 
en la identificación de materiales, minerales o biológicos, como tejidos 
óseos. 
Web: https://www.ccmr.cornell.edu/research 
 
UC Santa Barbara, University of California (California) 
En la Universidad de California se investigan principalmente materiales 
termoeléctricos mediante el uso de la espectroscopia Raman utilizados 
posteriormente en semiconductores o recubrimientos ópticos, ya que 
se puede obtener la información molecular de forma rápida y eficaz. 
Aunque también han utilizado la espectroscopia Raman para 
aplicaciones totalmente diferentes como la detección de droga en la 
saliva. 
Web: http://www.mrl.ucsb.edu/spectroscopy-facility/    
 
Existen muchos más centros de investigación en Estados Unidos que 
utilizan la espectroscopia Raman como una de sus herramientas 
fundamentales que no han sido nombrados.  Así como también existen 
empresas privadas que ofrecen sus servicios al mercado como es el 
caso de S&N Labs. Esta empresa permite al cliente analizar atómica y 
molecularmente lo que quiera mediante espectroscopia molecular y 
otras técnicas. 
A continuación se presentan los centros del resto del mundo que se 
han considerado relevantes. En cuanto a sus campos de aplicación de 
la espectroscopia Raman se encuentran el arte, la gemología y otros 
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objetos de interés cultural, así como el estudio del petróleo y otros 
materiales. 
 
University College London (Inglaterra) 
En el departamento de química de la universidad de Londres es uno de 
los centros pioneros en el uso de la espectroscopia Raman aplicado al 
arte y a la arqueología. En concreto, el profesor Robin J H Clark se 
interesó por la espectroscopia vibracional a principio de la década de 
los 60 [3], pero no fue hasta mediados de los años 80 cuando 
comenzó a aplicar la espectroscopia Raman [4].  
Los trabajos realizados por Robin J H Clark han dado pie a que otros 
centros del resto del mundo comenzaran a adentrarse en el uso de la 
espectroscopia Raman aplicado al arte. Además, Clark creó la primera 
base de espectros de pigmentos patrones utilizados en el mundo 
artístico.  Por ello se ha considerado que la universidad de Londres 
debe aparecer como el primer centro europeo. 
Web: 
http://www.ucl.ac.uk/chemistry/staff/emeritus/robin_clark/research  
 
Università degli Studi di Milano (Italia) 
La universidad de Milán es conocida entre otras cosas por su 
investigación en la preservación de bienes culturales mediante 
espectroscopia Raman. Para ello investigan las moléculas de los 
diferentes materiales que componen un bien cultural y así saber su 
degradación y sus posibles causas.  
Algunos ejemplos son el estudio de manuscritos del siglo XVI mediante 
espectroscopia molecular o el estudio de tintes usados en el mundo 
textil antiguamente. Estos estudios permiten saber con qué pigmentos 
y tintes se trabajaba antiguamente, lo cual permite crear después 
bases de datos de gran calidad para futuras dataciones de otros bienes 
culturales. 
Web: http://unimi.academia.edu/ChiaraZaffino 
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Unversità degli Studi di Parma (Italia) 
La universidad de Parma es también muy reconocida en el mundo de 
la espectroscopia Raman por el estudio del patrimonio cultural y de la 
mineralogía como principales campos de aplicación, así como el 
estudio de otros materiales, drogas y ciencias forenses.  
Todas estas aplicaciones tienen como objetivo la identificación 
molecular con el fin de aportar información. De hecho, la universidad 
de Parma proporciona de forma gratuita una base de datos con todos 
los espectros de referencia que han obtenido. 
 
Como se puede comprobar las principales aplicaciones de la 
espectroscopia Raman en Italia son la preservación del patrimonio 
cultural así como su catalogación. No es de extrañar que  esto sea así, 
ya que se trata de un país con muchísima riqueza cultural. Ambas 
universidades disponen de espectrómetros portátiles que permiten 
realizar los estudios in situ reduciendo así los riesgos de trasladar 
algunos bienes culturales. 
Web: http://www2.difest.unipr.it/?q=node/102 
 
Centre National de la Recherche Scientifique (Francia) 
El Centro Nacional de Investigación Científica de Francia abarca 
muchos campos de investigación, algunos de ellos utilizan la 
espectroscopia Raman como una de sus herramientas fundamentales. 
Los campos de aplicación de esta técnica son muy diferentes y abarcan 
sectores  médicos, culturales o ingeniería de materiales entre otros.  
Desde el estudio de cerámicas persas o de vidrios antiguos hasta el 
estudio del  DN “invisible” mediante la espectroscopia  aman, estas 
son algunas de las aplicaciones que han permitido a los arqueólogos y 
paleontólogos del CNRS la identificación de pigmentos y de restos de 
ADN demasiado degradado. También se estudian los ámbitos de la 
cancerología y otras aplicaciones médicas, así como otros materiales 
como el petróleo. 
Web: http://www.cnrs.fr/rechercher/ 
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Universidad de Gante (Bélgica) 
El laboratorio de química analítica de la Universidad de Gante es uno 
de los centros de referencia en Europa en el cual se llevan a cabo 
proyectos de investigación mediante espectroscopia Raman en 
diferentes ámbitos.  
El principal campo de aplicación de este laboratorio es el estudio no 
destructivo de obras de arte con el fin de poder datarlas mejor y 
ayudar a que sean restauradas adecuadamente. Además se realizan 
estudios bacteriológicos para su identificación y análisis en 
colaboración con el departamento de microbiología de la misma 
universidad, como también el estudio de hongos con fines agrícolas, 
farmacéuticos, forenses o arqueológicos. Por último, se utiliza la 
espectroscopia Raman para identificar fármacos falsos que se 
comercializan como si fuesen reglamentarios. 
 
Helmholtz Centre Potsdam - GFZ (GeoForschungsZentrum) 
German Research Center for Geoscience (Alemania) 
El GFZ German Research Center for Geoscience es un centro alemán 
que trabaja con la espectroscopia Raman con fines geológicos. En 
concreto el centro estudian los cambios que sufre la Tierra, como 
volcanes o movimientos tectónicos, y de cómo estos afectan a cambios 
en el clima o a otros factores geológicos. 
La utilidad de esta técnica es que les permite identificar las diferentes 
cristalizaciones de los minerales así como las fases de cristalización de 
estos, así como las concentraciones de aniones disueltos en los 
minerales. También se realizan estudios in situ de los hidratos de gas 
que se forman en los cráteres de los volcanes para conocer cómo   
pueden afectar en cambios atmosféricos. 
Web: http://www.gfz-potsdam.de/en/research/topics 
 
Jacobs University of Bremen (Alemania) 
La Universidad Jacobs posee un laboratorio dedicado a la tecnología 
Raman, que colabora con otras universidades alemanas, como la 
universidad de Würzburg, o centros de investigación chinos entre 
otros.  
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En este centro se estudian  principalmente los polímeros y las 
nanoestructuras para futuras aplicaciones en medicina o mejoras de 
materiales semiconductores. Además también se utiliza la 
espectroscopia Raman para el diagnóstico de cánceres y la 
caracterización de la alimentación, estudio de proteínas por ejemplo.  
Muchos de los proyectos de este grupo se están desarrollando en la 
actualidad o van a ser desarrollados en un futuro próximo, por lo que 
se tratan de aplicaciones realmente innovadoras. 
Web: http://www.jacobs-university.de/node/14843 
 
Université du Québec à Monréal (Canadá) 
El centro de investigación de nanomateriales y energía NanoQAM  de la 
universidad de Quebec trabaja en el desarrollo de nanomateriales para 
fines biológicos y energéticos. Se trata de una colaboración entre la 
UQAM y el CQMF (Centre Québécois sur les matériaux fonctionnels) 
con NanoQuebec.  
NanoQuebec es un organismo financiado por el ministerio de economía 
e innovación canadiense dedicado a la nanotecnología. Cuenta con 
expertos altamente calificados en el sector y equipos de última 
tecnología cuyo objetivo es colaborar con las entidades que 
investiguen en este ámbito. 
Para poder controlar los procesos de fabricación de nanomateriales 
una de las herramientas clave es la espectroscopia Raman, ya que 
permite conocer la evolución de los materiales a nivel molecular. De 
este modo, se pueden percibir los cambios que ha sufrido la molécula 
durante las diferentes etapas del proceso, cosa que no es posible con 
otras técnicas debido al tamaño de los materiales con los que se 
trabaja. La espectroscopia molecular les permite conocer los cambios 
estructurales que ha sufrido la molécula, así como conocer la 
degradación que ha sufrido el material al ser expuesto a diferentes 
temperaturas o condiciones atmosféricas. Estos cambios se pueden 
observar en ligeras modificaciones de los espectros Raman obtenidos 
antes y después de los tratamientos realizados al material. 
Web: http://www.nanoquebec.ca/fr/index.php 
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Concordia University (Canadá) 
En el Centre for Nanoscience Research de la Concordia University 
disponen de unas instalaciones dedicadas a la espectroscopia láser 
dedicada al estudio de nanomateriales. Estas investigaciones están 
enfocadas al sector de la biomedicina y de las telecomunicaciones 
La espectroscopia Raman es una de las herramientas que utilizan en el 
estudio de nanomateriales con el fin de saber las modificaciones que 
puede presentar una molécula después de ser tratada con otras 
técnicas como se ha explicado en el caso anterior. 
Web: 
http://www.concordia.ca/research/nanoscience/research/projects.html 
 
China University of Geoscience (China) 
La universidad de geociencia de China es otro de los centros de 
investigación que hace uso de la espectroscopia Raman en sus 
laboratorios. Los científicos de esta universidad estudian el 
comportamiento de ciertos materiales cuando son sometidos a 
altísimas presiones con el objetivo de simular lo que ocurre en el 
centro de los planetas. 
Mediante el uso de una celda de yunque de diamante se pueden 
conseguir presiones de hasta 600 gigapascales, y para saber los 
cambios que sufren los materiales a estas presiones, hacen uso de la 
espectroscopia Raman. Esta técnica les permite conocer la evolución 
del material a medida que la presión crece sin perturbar el escenario. 
También emplean la espectroscopia molecular para el estudio en 
general de materiales geológicos con el fin de identificarlos o de saber 
qué cambios han sufrido a lo largo del tiempo. 
Web: http://www.cugb.edu.cn/EnglishWeb/ 
Paper: 
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S1674987111000399 
 
Shanghai University y Xiamen University (China) 
Son muchos los centros de investigación en todo el mundo que están 
investigando en temas relacionados con la nanotecnología.  Es el caso 
 164 
 
de la universidad de Xiamen o de la universidad de Shanghai, en la 
cual se estudia la nanotecnología con fines biomédicos y energéticos. 
Como ya se ha explicado antes la espectroscopia Raman es de gran 
utilidad en este sector debido al tamaño de los materiales con los que 
se trabaja. 
Web Universidad de Xiamen:  
http://www.xmu.edu.cn/en/research/research 
Web Universidad de Shangai: 
http://en.shu.edu.cn/Default.aspx?tabid=24747 
 
Osaka University y Tokio University (Japón) 
Los departamentos de química de las universidades de Osaka y de 
Tokio coinciden en que la espectroscopia Raman es la mejor 
herramienta para seguir los cambios de las células en vivo. Esta 
técnica les permite analizar una única célula sin perturbar el 
experimento, ya que la espectroscopia molecular no es invasiva.  
Web de la Universidad de Tokio: http://www.u-tokyo.ac.jp/en/ 
Web de la Universidad de Osaka: http://www.osaka-u.ac.jp/en 
 
Se puede observar, tras conocer los principales centros que trabajan 
con espectroscopia Raman, que las aplicaciones más comunes son la 
biomedicina y la nanotecnología. Esto no es de extrañar ya que son las 
dos ramas con más proyección de futuro a día de hoy. No obstante, 
existen otras aplicaciones de la espectroscopia molecular como hemos 
podido comprobar.  
La característica más destacada de la tecnología Raman en todas sus 
aplicaciones es que se trata de una técnica no destructiva y no 
invasiva que permite la identificación de materiales. Por ello se 
presentarán en el capítulo 4 una serie de aplicaciones que se nos han 
ocurrido tras conocer las posibilidades que ofrece la espectroscopia 
Raman. Pero primero, se ha decidido conocer a la perfección el equipo 
del cual disponemos en el laboratorio, por ello se realizará, antes de 
nada, una caracterización de este. 
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Anexo 3: Nº de fotones contados por 
unidad de tiempo 
En una distribución espectral, como es un espectro Raman, la densidad 
espectral de energía  ( ) de una onda electromagnética viene definida 
como 
 
 ( )  
  ( )
  
  Ec. A3.1 
 
donde  ( ) se mide en J/Hz, f es la frecuencia absoluta (Hz) y  ( ) 
representa la energía (J) asociada a esa onda. 
Midiendo la densidad espectral de potencia  ( ) por la energía de 
cada fotón y considerando que estos fotones tienen aproximadamente 
la misma frecuencia que la frecuencia central    de la banda 
observada, se puede expresar el número de fotones/s·Hz como 
 ( )  
 (
 ( )
 
)
  
  
  
  
  Ec. A3.2 
 
magnitud que se mide en W/Hz y donde P es la potencia óptica, 
medida en W, asociada a la onda electromagnética. 
Dividiendo la densidad espectral de potencia  ( ) por la energía de 
cada fotón y considerando que estos tienen aproximadamente la 
misma frecuencia central    de la banda observada, se puede expresar 
el número de fotones/s·Hz como 
 
 ( )  
 
   
  
  
  Ec. A3.3 
 
ésta es la magnitud física denominada habitualmente como intensidad 
 aman o “cuentas” representada en el eje de ordenadas de un 
espectro Raman experimental. 
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Multiplicando  ( ) por un cierto tiempo de adquisición   se obtiene 
(fotones/Hz) 
 (   )     ( )  Ec. A3.4 
 
Si se integra  (   ) como el número de fotones/Hz recibidos en una 
banda Raman, se obtiene la energía de una banda Raman. 
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